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一 固体 物理 的 研究 对 象 


固体 物理 是 研究 固体 的 结构 及 其 组 成 粒子 原子、 离子 、 电 子 之 间 相互 作用 与 运动 规律 以 阐明 其 性 
能 与 用 途 的 学 科 。 


pe 固体 分 类 


晶体 (BA): 原子 按 一 定 的 周期 排放 规则 的 固体 〈 长 程 有 序 )， 例 如 : КЖ. KBURAL 
Ву 108, ПЕР БВ ВЕ ав; 
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RXCH001_055 和 图 XCH001 0001 03 是 CaCO3 和 雪花 结晶 的 结构 ， 图 XCH001_055 是 高 温 超 导体 
YBaCuO 唱 体 的 结构 。 


非 唱 体 〈 非 唱 态 ) : 原子 的 排 殉 没有 明确 的 周期 性 〈 短 程 有 序 )， 如 : 琉璃、 橡胶 、 塑 料 。 


图 XCH001 036 01 和 图 XCH001 036 02 分 别 是 BezO3 蛙 唱和 非 唱 结构 。 


XCH001 036 01 


XCH001 036 02 


准 晶 体 : 1984 年 Shechtman 等 人 报导 了 用 快速 冷却 方法 制备 的 AMn 合金 中 的 电子 衍射 图 中 ， 发 现 
了 具有 五 重 对 称 的 斑点 分 布 ， 斑 点 的 明锐 程度 不 亚 于 晶体 的 情况 ， 提 出 介 于 晶体 和 非 晶 体 乙 间 的 新 
的 状态 ， 称 为 准 晶 态 。 
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理想 晶体 : 内 在 结构 完全 规则 的 固体 ， 又 叫做 完整 唱 体 ; 


实际 晶体 : 固体 中 或 多 或 少 其 和 存 企 有 不 规则 性 ， 在 规则 (排放) OS алд е UN OS 
体 则 做 近乎 完整 的 晶体 。 


二 固体 物理 的 发 展 过 程 


晶体 具有 规则 性 的 几何 形状 和 晶体 外 形 的 对 称 性 与 其 他 物理 性 质 之 间 有 一 定 联系 ; 晶体 外 形 的 规则 
性 是 内 部 规则 性 的 反映 。 


pe 十 七 世纪 惠 更 斯 (试图 以 顶 球 堆积 的 模型 来 解释 方解石 鸭 双 折 射 性 质 和 解 理 面 ; 


pe 十 八 世纪 ， 阿 羽 依 认为 万 解 石 晶 体 是 由 一 些 坚 实 的 、 相 同 的 、 玉 行 六 面 形 的 小 “基石 ”有 规则 地 
重复 堆 集 而 成 的 在 这 个 基础 上 ; 


pe 十 九 世纪 中 叶 ， 布 喇 菲 友 展 了 空间 点 阵 学 说 ， 李 括 了 虽 格 周期 性 的 特征 。 


pe 十 九 世 纪 末 叶 ; 费 多 洛 夫 ， 熊 夫 利 、 巴 罗 等 独立 地 发 展 了 关于 晶体 微观 几何 结构 的 理论 体系 ， 为 
进一步 研究 晶体 结构 的 规律 提供 了 理论 依据 ， 根 据 所 积累 的 大 量 实验 事实 在 十 九 世纪 人 们 还 总 结 了 
若干 重要 的 经 验 规 律 例如 关于 晶体 比 热 的 杜 隆 珀 蔡 定 律 ， 关 于 金属 导热 和 导电 性 质 的 魏 德 曼 一 佛 兰 
将 定律 ， 为 了 进一步 了 解 这 些 经 验 规 律 的 实质 ， 出 现 了 一 些 学 说 。 


pe 术 世 纪 初 特 鲁 德 和 洛 伦 兹 建 并 了 经 典 的 金属 目 由 电子 论 等 ， 本 世纪 初 ， 近 代 物 理学 的 友 展 ， 使 人 
们 对 固体 的 认识 进入 了 一 个 新 的 阶段 、 当 时 ，X 射线 提供 了 人 类 直接 堪 探 晶体 内 部 结构 的 工具 。 


pe 1912 年 ， 劳 尼 站 先 指出 晶体 可 以 作为 X 射 红 的 和 射 花 郴 通过 大 量 实验 工作 和 数据 分 析 ， 对 唱 体 
结构 有 S BOARA УЕ, MER У TAER. 


pe 量 李 理论 使 人 们 能 够 更 加 深入 和 比较 正确 地 摘 述 晶体 内 部 微观 粒 可 的 运动 过 程 。 恬 因 斯 坦 引 进 量 
可 化 的 概念 来 证 究 晶 格 振动 ; 在 特 鲁 德 和 洛 伦 兹 的 金属 目 由 电子 论 的 基础 上 ， 这 未 菲 友 展 了 固体 量 
子 论 ; 此 外 ， 完 米 友 展 了 统计 理论 。 这 些 为 涉 后 研究 晶体 中 电子 运动 的 过 程 指出 了 万 癌 。 


м" ”20 世纪 三 十 年 代 ， 研 究 了 关于 晶体 中 电子 能 量 状态 、 电 子 运动 规律 以 及 晶体 中 原子 的 热 运动 和 
热 缺陷 的 研究 工作 。 人 们 对 固体 的 认识 开始 由 表 及 里 ， 由 安 观 到 微观 ， 由 定性 到 定量 ， 由 现象 到 本 
质 。 在 这 些 研 究 的 基础 上 上， 逐渐 地 建立 了 固体 电子 态 理论 (能 带 论 ) 和 唱 格 动力 学 。 固 体 的 能 带 论 
提出 了 导电 的 微观 机 理 ， 指 出 了 导体 与 绝缘 体 的 区 别 ， 并 断定 有 一 类 固体 ， 它 们 的 导电 性 质 介 于 两 
者 之 间 一 一 半导体 。 


pe 20 世纪 四 十 年 代 未 、 五 十 年 代 初 ， 以 诸 、 侍 为 代表 鸭 半 导体 单 虽 的 出 现 并 人 制 抱 5 в Е, 
进而 产生 了 半导体 物理 。 这 标志 看 固体 物理 学 友 展 过 程 色 一 飞 路 。 半 导体 物理 的 带动 了 固体 物理 区 
得 了 大 友 展 ,半导体 絮 件 以 及 其 他 固体 器 件 的 友 展 、 特 列 是 涉 后 集成 电路 的 友 展 使 无 线 电 电 子 反 术 、 
计算 近 术 、 目 动 控制 技术 及 生 STANEM, АЗЕД) S FBT (РАЛ). ВЕЈНА Е 
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目 动 化 等 等 的 友 展 。 人 在 这 过 程 中 ， 生 产 的 友 展 和 车 事 国防 的 需要 以 及 其 他 学 科 的 友 展 对 固体 物理 学 
的 友 展 起 铸 很 大 的 促进 作用 ， 而 固体 物理 本 身 的 研究 水 平 无 论 在 实验 廊 法 上 或 在 理论 分 析 上 也 适应 
ЛВ Е мао. 5 ЛЕ 01 гео. аяу. обе. ЛАВЕ 
H. ATEX OW. #5. 19. 98, 955870197, ЕН 了 多 种 多 样 的 特殊 合金 以 及 其 他 材料 
LI ME, Л ЗАВ. GES DUT, DD Ce Ss ATRE СОЗУ 537, 
为 了 获得 性 能 优异 、 种 类 各 列 的 单 晶 体 ， 这 丈 友 展 了 晶体 生长 的 一 些 万 法 。 为 了 获得 起 硬 材 料 ， 又 
Ah 了 超 局 压 技术 ， 侧 备 出 了 人 千金 刚 石 和 立 万 氢化 硼 唱 体 。 超 快速 、 超 小 型 电子 计算 技术 、 脖 感 
近 林 等 对 固体 元 件 不 断 地 提出 新 的 要 求 ， 促 使 人 们 利用 固体 内 部 电子 运动 的 复杂 规律 ， 人 制造 出 许多 
新 的 元 件 ， 例 如 半导体 元 件 、 铁 氧 体 元 件 、 磁 膜 、 磁 泡 、 铁 电 体 元 件 、 超 导体 元 件 等 集成 电路 葱 是 
从 这 里 演变 友 展 出 来 的 为 了 适应 微波 低 噪 首 放 大 的 要 求 ， 曾 经 出 现 过 固体 量子 放大 器 (脉冲 )。 


pe 1960 年 7 月 出 现 的 红宝石 激光 颖 束 是 由 红宝石 脉冲 改造 而 成 的 。 油 光 技 术 的 友 展 又 对 固体 的 电 
冰 、 声 区 和 磁 论 颖 件 不 断 地 提出 新 要 求 。 苑 纤维 通信 技术 的 出 现 又 提出 了 发 展 集成 区 路 的 要 求 ， 预 
计 集 成 区 路 的 友 展 又 将 引出 光电 子 计算 技术 和 光 信 息 处 理 的 新 方向 ， 这 一 切 促 进 看 国防 及 国民 经 济 
rp 2512 ЖК ВУЗЕ) Ло 


BAES, Simba КОРИ РЕ АЛЕН А МЕ), BNRB, МАЕ Ch DIE A eu 
新 元 件 的 友 现 和 使 用 上 . 新 扩 术 和 其 他 学 科 的 友 展 ， 也 为 固体 物理 学 所 供 了 空前 有 利 的 研究 条 件 。 
在 原子 能 技术 、 超 导体 扩 术 和 磁 学 研究 的 相让 推动 下 ， 强 磁场 技术 不 断 地 在 友 展 着 ， 并 且 被 用 来 研 
究 固体 中 电子 在 磁场 作用 下 的 运动 规律 .原子 能 技术 所 提供 的 放 尉 性 同位 素 和 中 子 届 线 。 一 和 直 是 饶 
究 固 体 性 质 的 重要 工具 而 激光 技术 的 友 展 又 提供 了 对 固体 中 区 散 射 研究 的 新 手段 。 从 前 技术 、 同 位 
素 分 离 技术 等 促进 了 液化 技术 的 发 展 ， 使 得 液 揭 的 供应 为 三 泛 地 在 低温 下 探索 固体 内 部 的 复杂 规律 
所 供 了 有 利 条 件 ， 从 而 使 半导体 、 超 导体 、 磁 性 材料 、 顺 磁 共 振 、 核 磁 共 振 寺 研究 工作 更 加 深入 电 
李 谱 仪 和 用 局 真空 技术 的 及 展 为 表面 物理 提供 了 重要 条 件 激 郊 技术 和 激 区 物理 时 及 展 也 是 如 此 ， 例 
如 ， 由 此 出 现 了 固体 非 线 性 光学 的 错 域 。 又 例如 ， 注 区 和 低温 相 结 合 ， 用 以 研究 半导体 中 的 激 子 。 
HM 了 电子 一 空 从 液 的 新 型 量 李 液 。 固 体 中 的 激光 散射 对 研究 固体 中 的 元 激发 以 及 铁 电 相 要 等 起 着 
促进 作用 。 推 动 了 固体 物理 同 纵 深 友 展 。 忌 之， 新 反 术 和 新 理论 的 相 瑟 邹 育 、 相 互 促进 ， 人 不 断 地 丰 
富 了 固体 物理 学 的 研究 内 容 。 深 入 地 揭示 了 固体 内 部 的 奥秘 ， 也 进一步 促进 了 电子 学 反 术 、 计 算 技 
术 、 目 动 控 制 拱 术 、 过 感 扩 术 、 激 光 找 术 、 苑 通信 拉 术 等 等 的 友 展 ， 并 且 使 得 有 天 的 技术 可 能 达到 
电路 集成 化 及 公交 路 集成 化 。 


= 固体 物理 的 学 科 领 域 


固体 物理 学 的 研究 泥 围 极 片 ， 不 仪 研究 局 纯度 的 完整 唱 体 也 研究 杂质 、 缺 陷 对 金属 、 半 导体 、 电 介 
质 、 磁 性 材料 以 及 其 他 固体 材料 性 能 的 影响 ; 不 仪 深入 探索 金属 、 半 导体 、 电 介质 、 砚 性 物质 、 有 有 
苑 材料 等 等 在 一 般 条 件 下 的 各 种 性 质 ， 也 挫 入 探 来 这 些 材料 在 强 磁 场 、 吕 辐 射 、 超 蜗 讨 、 极 低温 等 
特殊 条 件 下 的 各 种 现象 ; 不 仪 友 展 新 材料 和 新 器 件 ， 也 友 展 制备 材料 和 器 件 的 新 工艺 和 新 理论 。 回 
体 物 理学 同时 也 负担 着 许多 重要 的 理论 课题 ， 例 如 超 导 理 论 、 多 体 理论 、 非 唱 态 理论 、 表 面 理 论 、 
催化 的 微观 理论 、 断 和 盈 微 观 理论 、 蝇 区 与 物质 相互 作用 理论 等 等 。 


随 着 生产 及 学 科 的 友 展 ， 固 体 物理 久 域 已 经 形成 了 像 金属 物理 、 半 导体 物理 、 晶 体 物 理 和 晶体 生长 、 
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磁 学 、 电 介质 (包括 液晶 ) 物理 、 固 体 友 光 、 超 导体 物理 、 固 态 电 子 学 和 固态 区 电子 学 寺 十 多 个 子 
学 科 。 这 些 村 学 科 各 目 担负 着 特殊 的 研究 任务 ， 已 发 展 成 为 相对 地 独立 的 分 文 进 入 七 十 年 代 以 来 ， 
学 科 之 间 的 相宜 渗透 愈 匣 深 入 ， 新 技术 、 新 万 法 的 综合 利用 使 得 新 现象 层出不穷 ， 同 时， 为 了 适应 
新 时 代 的 要 求 ， 固 体 物理 的 本 司 (Рі) 又 在 迅速 友 展 中 ， 主 要 有 以 下 几 个 万 面 . 


Г. 


91151 877795 М.А АЕ (19/90, 1 DEE 1 以 更 深入 、 更 详细 地 分 析 固 体内 部 的 
微观 过 程 ， 揭 示 固体 内 部 的 微观 奥秘 这 万 面 的 研究 也 将 使 入 们 认识 光 与 物质 相互 作用 的 规律 ， 
等 握 光 村 与 固体 中 元 溅 肥 耦 合 所 形成 的 各 种 混 态 义 其 性 质 ， 从 而 笃 握 交 在 固体 中 传输 时 所 友 生 
的 微观 过 程 。 这 对 于 友 展 固态 的 光电 子 器 件 旋 全 固态 光子 学 有 重要 量 义 ; 


研究 固体 内 部 原子 间 结 合力 的 综合 性 质 与 复杂 结构 的 天 系 ， 和 擎 握 缺 陷 形 成 和 运动 以 及 结构 变化 
GBS) 的 规律 ， 从 而 友 展 多 功能 的 复合 材料 以 适应 新 的 需要 ; 


研究 在 极 低 湿 ， 超 高 压 、 强 磁场 、 绎 辐射 条 件 下 固体 的 性 质 这 主要 是 为 友 展 新 的 能 源 和 能量 转 
换 万 式 所 供 瓜 术 准备 ， 也 为 满足 种 种 特殊 条 件 所 需要 的 材料 和 强 件 创造 条 件 ; 


表面 物理 一 一 在 研究 体内 过 程 的 基础 上 进入 了 固体 表面 (界面 ) 的 研究 ， 半 导体 实际 界面 的 研 
究 在 改善 和 稳定 半导体 器 件 性 能 上 已 显示 锐利 的 锋芒 。 表 ( 界 ) 面 的 研究 对 固体 (金属 ) 材料 
防腐 蚀 、 防 断裂 有 重要 作用 。 表 面 物理 的 研究 将 揭示 出 化 学 催化 的 微观 机 制 ， 在 半导体 物理 、 
金属 物理 的 基础 上 发 展 出 来 的 表面 物理 将 在 物理 与 化 学 、 生 物 学 等 一 些 学 科 之 间 构 成 重要 的 边 
К; 


非 晶 态 物 理 一 一 在 饶 究 晶 态 的 基础 上 开始 进入 非 唱 态 的 研究 ， 即 研究 非 晶体 中 原子 、 电 子 的 微 
观 过 程 。 预 料 从 这 里 将 友 展 出 价 廉 物美 的 新 丝 件 。 这 万 面 的 研究 将 5| 导 到 液态 物理 的 友 展 。 


固体 物理 的 研究 方法 


固体 物理 主要 是 一 | ] 实 验 性 学 科 。 为 了 前 明 所 揭示 出 来 的 现象 之 间 内 在 的 本 质 联系 ， 需 要 建立 和 友 
展 天 于 固体 的 微观 理论 。 


固体 (晶体) 是 一 个 很 复杂 的 客体 ， 每 一 立方 米 中 包含 有 约 10 个 原子 、 电 子 ， 而 且 它们 之 间 的 相 
ВЕР. 固体 的 安 观 性 质 融 是 如 此 大 量 的 粒 李 之 间 的 相互 作用 和 集体 运动 的 忠 表 现 。 在 研究 
固体 的 吧 观 规律 时 ， 必 须 针 对 某 一 特殊 过 程 ， 抓 住 主要 矛 导 ， 突 出 主要 因素 来 进 在 分 析 研 究 。 


.根据 晶体 中 原子 (分子) 规则 排 询 的 主要 特 氮 ， 抽 象 出 理想 的 周期 性 ( 尽 官 理想 的 完整 晶体 是 


没有 的 )， 建 立 晶 格 动力 学 理论 ， 此 后 引入 声 子 的 概念 ， 能 够 很 好 地 前 明 固 体 的 低温 比 热 和 中 子 
0789718; 


从 对 金属 的 研究 ， 抽 象 出 电子 公有 化 的 概念 ， 再 用 单 电 子 近似 的 方法 建立 能 带 理论 。 由 此 故 展 
出 一 系列 的 合金 材料 ， 特 别 是 发 现 了 半导体 ， 制 备 出 优异 的 半导体 材料 和 半导体 器 件 乃 至 建立 
了 半导体 物理 ; 
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3， 在 研究 物质 的 铁 磁 性 时 ， 重 点 地 研究 了 电子 与 声 李 的 相互 人 作用， 前 明 低 温 磁 化 强度 随 温度 变化 
的 规律 ; 


4. 在 超 导 的 理论 研究 中 也 看 重 猎 究 了 电子 和 声 子 的 相 瑟 作用 ，1957 年 巴 ] 、 库 柏 和 施 里 弗 提 出 了 
重要 概念 ， 建 立 了 超 导 电 性 的 微观 理论 : 由 于 电子 和 声 子 的 相互 作用 在 电子 之 间 产 生 间 接 的 吸 
3 引力， 从 而 形成 库 柏 电子 对 ， 库 柏 对 的 疾 取 表现 为 超 导 电 相 慨 。 它 促进 了 超 导 电 性 的 理论 和 实 
验 的 研究 ， 在 此 基础 上 又 友 现 了 超导体 中 的 库 相 对 以 及 蛙 粒 子 的 隧道 效应 和 约 蒜 夫 逊 效应 ， 为 
超导体 的 扩 术 应 用 开 习 了 广泛 的 表 曲 。 实 际 上 ， 从 五 十 年 代 未 期 以 来 ， 量 子 场 论 和 量子 统计 万 
法 的 应 用 ,促进 了 固体 理论 的 友 展 。 


储 目 然 科 学 的 理论 挫 索 中 ， 科 学 的 抽象 、 科 学 的 假说 是 个 可 缺少 的 手段 。 现 在 ， 固 体 物 理学 又 友 展 
到 了 一 个 新 的 阶段 ， 进 入 了 天 于 固体 中 元 激 友 、 表 面 状态 和 非 晶 态 固体 的 研究 ， 问 题 是 更 加 复杂 了。 
晶 格 动力 学 和 固体 电子 论 在 新 的 条 件 下 必须 要 及 展 ， 因 此 ， 更 需要 采用 恰当 鸭 科 学 假设 和 科学 抽象 
来 及 展 新 的 理论 。 
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第 一 章 126 42J 


ж 晶体 (888): 50, 08. Sms EE ВУ; 


实验 表明 Së AE (r (OK ВР, = DO БАРАЕВ S AREA, БОР 
TENEH, EA D ЕЕ FE ХЛГ — ДЕВА ла. 


一 一 晶体 的 规则 外 形 


最 显 铸 的 特点 是 晶 加 有 规划、 对 称 地 配置 。 一 个 理想 完整 的 晶体 ， 相 应 的 晶 面 的 面积 相等 。 


时 晶体 的 晶 男 往往 组 合成 唱 囊 (a-1-c-2)， 晶 带 中 的 晶 校 ( 晶 面 的 交 线 ) 相 互 半 行 ， 其 方 刁 ООУ вв 
带 的 囊 轴 ， 重 要 的 带 轴 通常 称 为 晶 轴 。 如 图 XCH001_001_02 С (a) 所 示 。 


在 不 同 热力 学 条 件 下 生长 的 同一 品种 的 晶体 外 形 可 能 人 不同， 图 XCH001 02 roi (b), (с). (а) 
分 别 给 出 了 在 不 同 生长 条 件 下 得 到 的 NaCl 晶体 的 外 形 。 这 表明 ， 晶 体 的 大 小 和 形状 受 唱 体 生 长 时 外 
界 条 件 的 影响 ， 因 此 ， 它 们 不 是 晶体 品种 的 特征 因素 。 


晶体 外 形 中 不 受 外 界 条 件 影响 的 特征 因素 是 其 晶 面 角 守 恒 ， 即 属于 同一 品种 的 虽 体 ， 两 个 对 应 的 唱 
面 间 夹 角 恒 定 不 朗 ， 称 为 面 角 守 恒定 律 。 唱 体 前 具有 沿革 坚 确 定 万 位 的 唱 面 览 人 的 性 质 ， 这 样 的 虽 
面 称 为 解 理 面 。 


XCH001_001_02 


XCH001_001_03 


雪 伦 为 六 角形 日 色 结 晶体 。 空 气 中 所 含水 汽 多 少 及 温度 高 佐 竺 人 不同， 所 形成 的 雪花 的 形状 也 不 同 。 
这 里 只 男 出 了 其 中 一 种 。 如 图 XCH001_001_03 所 示 。 


ж JBA ( 非 唱 ) : 非 晶 体 是 在 微米 量 级 沁 围 内 ， 三 维 空间 万 同上 原子 无 序 排 诈 构 成 的 固体 一 一 长 
程 无 序 。 


非 晶 态 固体 又 叫做 过 冷 液 体 ， 它 们 在 凝结 过 程 中 不 经 过 结晶 〈 即 有 序 化 ) 的 阶段 ， 非 晶体 中 分 子 与 
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分 可 的 结合 是 无 规则 的 。 


ж “Be2O3 唱 体 与 Be2O3 玻 璃 的 内 部 结构 


XCH001_036_01 


XCH001 036 02 


一 一 如 图 XCH001 036 01-02 所 示 摘 绘 了 BezO3 唱 体 和 Ве Оз RANAR. ВЕСЕ, Gu 
者 间 具 有 显著 的 不 同 ， 组 成 BezO3 虽 体 的 粒 村 在 空间 的 排列 具有 周期 性 ， 是 长 程 有 序 的 ; 


而 Be203 玻 璃 中 的 粒子 只 有 在 近 %R 的 范围 内 的 粒子 间 保 持 看 一 定 的 短程 有 序 ， 当 隐 开 三 、 四 个 粒子 后 
丈 个 再 保持 这 种 天 系 ， 由 于 键 角 键 长 的 瞳 委 破 坏 了 长 程序 ， 形 成 无 规则 网 络 。 虽 格 结构 己 不 复 存 在 。 
这 是 非 唱 态 的 显 夏 而 重 要 的 特征 。 


ж 555 一 一 晶体 中 原子 排 殉 的 具体 形式 ， 称 为 晶体 格子 。 


原子 、 原 子 则 中 个 同 ， 当 有 有 相同 的 排 二 规则 ， 则 这 些 原 子 构成 的 晶体 具有 相同 的 晶 格 (如 Си 和 Ag; 


大 20680 (2588): 由 两 个 以 上 的 同 种 或 异种 单 虽 组 成 鸭 结晶 物质 。 其 中 各 里 晶 通 过 晶 界 结合 在 一 
起 的 。 多 晶 由 成 干 上 万 的 唱 粒 构成 ， 晶 粒 的 尺 十 大 多 在 厘米 级 至 微米 级 范围 内 变化 ， 多 虽 没 有 单 唱 
所 特有 的 各 回 异 性 特征 。 


大 液晶 : 一 些 晶体 当 加 热 公 东 一 温度 全 时 转变 为 介 于 固体 与 液体 之 间 的 物质 ， 在 一 维 或 二 维 万 向 上 
具有 长 程 有 序 。 当 继续 加 热 至 温 硫 T, 时 , 转变 为 液体 ， 
这 种 材料 可 以 用 于 显示 器 件 。 


lattice image of water-quenched 
А172№20Со8 obtained by HAADF ` SC 061 


ж ав: 1984 年 Shechtman 竺 人 用 快速 冷 吉 万 法 制 
备 的 AIMn 准 晶体 。 用 XRD 测 得 一 种 介 于 晶体 和 非 晶体 
结构 之 间 的 物质 结构 。 如 图 XCH001_061 所 示 的 是 
lattice image of water-quenched Al72Ni20C0g 
obtained by the High Angle Annular Dark Field 
method (HAADF) 
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81.1 一 些 晶体 的 实例 
І. 简单 立方 晶 格 
尿 气 球 在 一 个 平面 内 呈现 为 正方 排列 ， 如 图 XCH001_001_00 所 示 。 


这 样 的 原子 层 亚 加 起 来 得 到 简单 立方 格子 ， 如 图 XCH001 001 所 示 。 用 原点 表示 原子 的 位 置 ， 即 得 
到 其 相应 的 晶 格 结构 ， 如 图 XCH001 002 所 示 。 


|. w т |. в + 


XCH001 00100 ` LL усно ol CH) 002 


2. 体 心 立 万 晶 格 


体 心 立 万 晶 格 结构 如 图 XCH001_003 所 示 。 其 原子 球 排放 形式 如 图 XCH001_004 Dro 


Э ғ хсноот 004 


Ө 1 


= XCH001_003 
一 一 体 心 立 万 原子 球 排放 的 万 式 可 以 表示 为 : АВ АВ АВ …… 
CT Dë, А 层 中 原子 球 的 距离 等 于 РТ. |... > "Të A BA ' "AD 


А-А 层 之 间 的 距离 ， 要 做 到 这 一 点 A 层 原 g — er: 
子 球 的 间隙 : A=0.31r,, 原子 球 的 半径 。 | | | 


一 一 具有 体 心 立 万 唱 格 结构 的 金属 : 
Li. Na. K. Rb. Gs. Fe 等 


如 图 所 示 为 Fe 体 心 立 万 虽 格 结构 。 
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3. 六 角 密 排 晶 格 


原子 在 晶体 中 的 平衡 位 置 ， 排 殉 应 该 采取 尽 可 能 的 紧密 方式 ， 相 应 于 结合 能 最 低 的 位 置 。 


一 个 原子 的 周围 最 近 3R 的 原子 数 ， 可 以 被 用 来 描写 晶体 中 粒子 排放 的 紧密 程度 ， 这 个 数 称 为 配 位 数 。 


晶体 中 最 大 的 配 位 数 和 可 能 的 配 位 数 的 数目 


晶体 由 全 同 的 一 神 粒 子 组 成 ， 将 粒子 看 作 小 圆 球 ， 则 这 些 全 同 的 小 圆 球 最 内 密 的 堆积 称 为 完 堆 积 ; 
密 堆 积 所 对 应 的 配 位 数 ， 丈 是 晶体 结构 中 最 大 的 配 位 数 。 


全 同 的 小 圆 球 平 铺 在 平面 上 , 任 一 个 球 都 与 6 个 球 相 切 。 每 三 个 相 切 的 球 的 中 心 构成 一 等 边 三 角形 ， 
并 且 每 个 球 的 周围 有 6 个 空 除 ， 如 图 XCH001 005 01, 


(EE EE 
| x XCH001_005_01 


o) A XCH001_005_02 E Э В xc mem 


一 一 这 柱 构 成 一 层 ， 计 为 A 层 ， 如 图 XCH001 005 02 


一 一 第 二 层 也 是 同 梓 的 铺 排 ， 计 为 B 层 


一 一 第 三 层 也 是 同 梓 的 铺 排 ， 计 为 C ES: 


把 B 层 的 球 放 在 A 层 相间 的 3 个 空 除 里 ， 第 二 层 的 每 个 球 和 第 一 层 的 三 个 球 基 密 相 切 ， 如 图 
XCH001 005 03。 


第 三 层 一 一 C 层 有 两 种 不 同 的 推 法 。 


ө А » B XCH001_005_05 Se 
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大 C 层 原子 排列 之 一 一 一 六 角 密 排 唱 格 


原子 球 排列 方式 : AB AB AB ……- 形成 ， 如 图 XCH001_005_05 Рп. EENES DOE 6 对 称 性 
的 轴 ， 这 个 王 直 方向 的 轴 就 是 六 角 晶 欠 中 的 c 轴 ， 如 图 XCH001 006, 


Be, Mg, Zn, Са 具有 六 角 密 排 晶 格 结构 。 


4. 面 心 立 万 唱 格 


HM усно] 007 


u Re TT 
Kapan ` Za, 
I usss 
Ё 


9: EE 


С XCH001_005 Ө 1 К В ө С 


х C 层 原子 排列 之 二 一 一 面 心 立 方 晶 格 
原子 球 排列 方式 : АВС АВС АВС «..... 形成 面 心 立 方 晶 格 ， 如 图 XCH001 005 所 示 。 


层 的 开 直 方向 是 对 称 性 为 3 НН, 508 XCH001 007 所 示 ， 就 是 立 万 体 的 空间 对 角 线 。 
Си, Ag, Au. АІ 具有 面 心 立 万 唱 格 结构 ; 

5. 金刚 石 唱 格 结构 

金刚 石 由 碳 原 子 构成 ， 在 一 个 面 心 立 方 原 胞 内 还 有 四 个 原子 ， ' 
这 四 个 原子 分 别 位 于 四 个 空间 对 角 线 的 1 /4 处 。 一 个 碳 原子 | 
和 其 它 四 个 碳 原子 构成 一 个 正四 面体 .如 图 XCH001 008 所 示 。 ` 


如 图 所 示 为 金刚 石和 石墨 唱 格 结构 。 
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重要 的 半导体 材料 ， 如 Се. 51 等 ， 都 有 四 个 价 电子 ， 它 们 
的 晶体 结构 和 金刚石 的 结构 相同 。 


如 图 所 示 为 Silicon 晶 格 结构 。 


6. 几 种 化 合 物 晶体 的 唱 格 


ж NaCl 晶体 的 结构 : 如 图 XCH001 009 所 示 。 


ES Р i i d 
L LA н у I CH LE KE 
i S — Lara bs 0 Д 

| 本 сеа ё 


Crystal Structure of NaCl XCH001_009 XCH001_009_01 


氧化 钠 由 Na 和 Cl 结合 而 成 ,是 一 种 典型 的 离子 晶体 ， 它 的 结晶 学 原 胞 如 图 所 示 Na 构成 面 心 立 方 格 
子 ; Cl 也 构 克 面 心 立 方 格 李 。 两 个 面 心 立 万 地 晶 格 各 目的 尿 胞 具有 相同 的 基 和 天 ,只 不 过 互相 有 一 位 


о 


эн 


XCH001_010 01 


СІ 


Crystal Structure of ССІ  XCH001_010 


大 ”CsCl 晶体 的 结构 


сс 是 一 种 典型 的 离子 晶体 ， 其 结晶 学 原 胞 如 图 w š = 
XCH001_010 所 示 。CsCl 结构 是 由 两 个 简 立 方 的 子 Ээ ` 
晶 格 彼此 沿 立方 体 空间 对 角 线 位 移 1/2 的 长 度 套 


PN DN. A Од» Ө o0 O d 


—— CsCI 晶体 中 原子 排列 如 图 所 示 Zef К 
ada 
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ж ”ZnS 晶体 的 结构 


XCH001 044. 


XCH001 044 01 


立方 系 的 硫化 鱼 具 有 和 人 金刚石 类 似 的 结构 ， 其 中 硫 和 和 钙 分 别 组 成 面 心 立 方 结构 的 子 晶 格 而 沿 空间 对 
PRUE 1 /4 的 长 度 僚 构 而 成 。 这 样 的 结构 统称 | 内 鲜 人 矿 结构 。 如 图 XCH001 044 01 所 示 。 


一 一 许多 重要 的 化 合 物 半 导体 ， 如 锁 化 钢 、 砷 化 锐 等 都 是 闪 锌 矿 结构 ， 在 集成 光学 上 显得 很 重要 的 
磷 化 锣 也 是 内 锌 矿 结构 。 


ж HAN 结构 


钙 钛 矿 结构 是 指 钛 酸 钙 (СатіОз ) 的 结构 。 现在 发 现 , 许多 重要 的 介 电 晶体 , 例如 , ARN (BaTiO), 
RO (PbZrO:), ЗЕЕ (ТАМЬО:), ERR (LiTaO,) 等 都 属于 这 种 拓 型 的 结构 。 


ARNAB XCH001 038 Piron, CDI Б (Ва), 1 (Ti) 位 于 体 心 ， 面 心 上 是 
=A% (0) —¿Rša, (ОТ, ОП, ОП) 周围 的 情况 各 个 相同 ， 整 个 唱 格 是 由 Ba. Ti 和 ОГ, ОП, 
ОШ 各 和 目 组 成 的 向 立方 结构 椰 晶 格 (2 5 个 ) 喜 构 而 成 的 —— Б 4504), 


XCH001_039 


Crystal Cell 
of BaTiO; 


gnn Crystal of ВаТіОз 
如 果 把 OI. ОП, ОШ 连结 起 来 ， 它 们 构成 等 边 三 角形 ; 整个 原 胞 共有 8 个 这 样 的 三 角形 面 ， 围 成 一 
个 八 面 体 ， 称 为 氧 八 面 体 。 如 图 XCH001 039 所 示 。 整 个 结构 又 可 看 作为 氧 八 面体 的 排列 。 从 图 看 
H, W (Ва) 则 在 8 个 氧 八 面 体 的 间 阶 里 。 


EAI 型 的 化 学 式 可 写 为 ABO3， 其 中 A 一 般 代 表 二 价 或 一 价 的 金属 ，B 代 表 四 价 或 五 价 鸭 金属 。 稼 
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把 BO3 称 为 氧 八 面体 基 团 。 氧 八 面体 是 个 钛 太 型 晶体 结构 上 的 特 氮 ， 它 与 这 关 唱 体 的 一 毕 重 妥 物理 
性 质 很 有 关系。 实际 上 ， 许 多 具有 亚 铁 磁性 的 晶体 (通称 铁 氧 体 )， 也 具有 氧 八 面体 结构 ， 但 个 属 箱 
AN 型 。 氧 八 面体 结构 和 金刚 碑 或 内 笑 矿 型 中 的 正四 面体 结构 是 固体 物理 领域 中 很 党 重视 的 网 大 典 


型 结构 。 
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$ 1.2 品格 的 周期 性 


1. 品格 周期 性 的 描述 一 原 胞 和 基 矢 


虽 格 的 共 回 特 所 是 具有 周期 


生 ， 可 以 用 原 胞 和 基 和 天 来 拍 述 。 


XCH001 011 e 


ж 原 胞 : 一 个 晶 格 中 最 小 重复 单元 (体积 最 小 \) 
如 图 XCH001 011 所 示 。 


k 基 矢 : 原 胞 的 边 矢 量 ， 三 维 格子 的 重复 单元 是 平 
(TSK, a, a, a, 是 重复 单元 的 边 长 矢量 


大 单 胞 (结晶 学 元 胞 ): 为 了 反映 晶 格 的 对 称 性 ， Primitive Cell 
常 取 最 小 重复 单元 的 几 倍 作为 重复 单元 。 


单 胞 鸭 边 企 唱 轴 万 向 ， 边 长 村 于 设 万 向 上 的 一 个 周期 ， 代 表单 胞 三 个 边 的 天 量 称 为 单 胞 的 基 和 天 。 
ж Е: а,Ь, с 表示 单 胞 的 基 矢 。 在 一 些 情况 下 , 单 胞 就 是 原 胞 ,而 在 一 些 情况 下 ， 单 胞 不 是 原 胞 。 
例如 面 心 立 方 唱 格 ， 如 图 XCH001_013 所 示 。 


=” = 


Centered Cube 


| 
i 
H 
: 
H 


a 
H 
d 

x 
= 
= 
Е 
= 
. 

7 


XCH001_013 


RREZ: а, = 全 (+7), 原 胞 的 体积 V = (а, xa.) =—a' 


= Я —- - 
а; — +j) 


ā=ai 
单 胞 基 矢 : b=aj, YRV =å- (bx e)= a 
c = ak 
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2. 简单 唱 格 


简单 唱 格 中 ， 肝 一 个 尿 胞 只 包含 一 个 原 寺 ， 所 有 的 尿 李 在 儿 何 位 置 和 化 学 性 质 上 是 完全 寺 价 的 。 碱 
金属 具有 体 心 立 方 唱 格 结构 ; Au, Ag 和 Cu 具有 面 心 立 方 晶 格 结构 ， 它 们 均 为 简单 晶 格 。 


ж 简单 立方 晶 格 
如 图 XCH001_012 所 示 , 原 胞 为 简单 立方 晶 格 的 立方 单元 ， 基 矢 : а =аї, а, =ај, a,= ak 


原 胞 体积 : V =a (a,xa,) =a 一 一 


XCH001 007 


i XCH001_013 


大 面 心 立 万 晶 格 


如 图 XCH001 007 和 XCH001 013 所 示 ， 八 个 顶 角 上 各 有 一 个 原子 ， 六 个 面 的 中 心 有 6 个 原子 故 称 
面 心 立方 。 


由 立 万 体 的 顶 折 到 三 个 近邻 的 面 心 5| 三 个 基 天 : a,,a,,a, 


2 d = = 
e G.) 
_ _ _ _ __ 1 К 
= а, = +i), ЯВНАЯ = 4, (4, ха,) = а". 原 胞 中 只 包含 一 个 原子 。 
= а = 一 
о 


ж (4101158816 


0115: RALARI УК, аА Д, БИМ. ТК ВУ, 
完全 可 把 原 胞 的 顶点 取 在 原 胞 的 体 心 上 。 这 样 心 束 构成 角 ， 角 也 整 变 成 心 。 如 图 XCH001 014 所 示 。 


由 立方 体 的 中 心 到 三 个 顶点 引 三 个 基 矢 : а,й,, , 
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XCH001_014 


复式 格子 包含 两 种 或 两 种 以 上 的 等 价 原子 。 
一 种 是 不 同 原子 或 离子 构成 的 晶体 ， 如 : NaCl, CsCl 715 =; 


一 种 是 相同 原子 但 几何 位 置 个 等 价 的 原子 构成 的 晶体 ， 如 : 具有 金刚石 结 构 的 C、Si、Ge 以 及 具有 
六 用 密 排 结构 的 Be. Mg, Zn 等 ; 


эк ВУ: 不 同等 价 尿 村 各 目 构 成 相同 的 疝 单 唱 格 ( 子 唱 格 )， 复式 格子 由 它们 的 子 晶 格 相 姑 
而 成 。 


ж NaCl 由 Na SCT 结合 而 成 (如 图 XCH001 009 所 示 。)， 是 一 种 典型 的 离子 晶体 ，Na 构成 一 个 面 
心 立方 晶 格 ;C7 也 构成 相同 的 一 个 面 心 立方 唱 格 。 两 个 面 心 立方 子 晶 格 各 自 的 原 胞 具有 相同 的 基 矢 ， 
由 它们 相 套 形成 NaCl 复 式 晶 格 。 


XCH001 009 01 


en АХ Lee те. i. a [Z a = r т GA РАР УСН EI Dans 
Crystal Structure of NaC! XCH001_009 
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ж Lef 结构 是 由 两 个 向 立 万 的 子 晶 格 彼此 沿 立 万 体 空间 对 角 线 位 移 1/2 的 长 度 套 构 而 成 。 如 图 
XCH001 010 所 示 。 


ж 立方 系 的 硫化 铎 (ZnS ) : 硫 和 鲜 分 别 组 成 面 心 立方 结构 的 子 晶 格 而 沿 空 间 对 角 线 位 移 1 /4 的 长 
度 套 构 而 成 。 如 图 XCH001 044 所 示 。 


XCH001 044 


XCH001_044_01 


ж AR (DaliOs) 的 整个 唱 格 是 由 Ва. ТЖ OI. ОП, OIIëSEBBB5kBNJü A DN 2 6878 
( 共 5 个 ) "МАШЕ SUESXCH001 038 所 示 。 


XCH001_015 


Crystal Cell 
of BaTiO; 


Ba 


复式 格子 的 原 胞 : 即 是 相应 简单 晶 格 的 原 胞 ， 一 个 原 胞 中 包含 各 种 等 价 原子 各 一 个 。 如 钛 酸 钒 原 胞 
可 以 取 简 单 立 方 体 ， 立方体 中 包含 3 个 不 等 价 的 0 原子 、 一 个 Ba 原子 和 一 个 Ti 原子 , 共 五 个 原子 。 


XCH001 038 


ж 六 角 密 排 晶 格 的 原 胞 基 夭 选取， 如 图 XCH001 015 所 示 ， 一 个 原 胞 中 包含 A 层 和 B 层 原子 各 一 
个 ， 共 两 个 原子 。 
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2- dimensions primitive cell of Wingner-Seitz 
° ° ° 


仆 充 例题 001 WAHR НАТ 651640 
体 心 立方 晶 格 的 维 格 纳 一 蹇 次 原 胞 (Wingner-Seitz)。 


pe 维 格 纳 一 塞 次 原 胞 : ВЯ ТАЛЬ, ЕЕ 


Wingner-Seitz 


25 АЯ) 25 п) 25У А), 这 些 所 包围 的 空间 为 
640 RRR. 如 图 所 示 为 一 种 二 维 格 子 的 维 格 纳 BS, 
一 塞 次 原 胞 。 ° ° d ` 

XCH001_057 


简单 立方 、 面 心 立方 晶 格 和 体 心 立方 晶 格 如 图 XCH001 002. 007 和 003 所 示 。 


XCH001_007 


AL HOI 002 XCH001_003 


简单 立方 格子 的 维 格 纳 一 塞 茨 原 胞 为 原点 和 6 个 近邻 格 点 连 线 的 垂直 平分 面 围 成 的 立正 方 体 。 
如 图 XCH001 058 所 示 . 


面 心 立 方 格 寺 的 维 格 纳 一 塞 次 原 胞 为 原点 和 12 个 近 领 格 点 连 线 的 王 直 六 分 面 围 成 的 正 十 二 面体 。 如 
XCH001 059 所 示 . 


Face Centered Cibe А di XCH001 059 XCH001 (et ° Body Centered Cube 


Simple Cube 


Æ |7 
Vingner-Seltz XCH001_058 
体 心 立方 格 椰 的 维 格 纳 一 塞 移 原 胞 为 原点 和 8 ӘЛИ АЕ DUSEL TEE D IE / NA, AUD 
ПЬЕ 6 个 次 近 %b 格 上 操 连 线 的 五 朋 平 分 面 割 去 八 面 体 的 六 个 角 ， 形 成 的 14 面体 。 八 个 面 是 正六 边 
形 ， 六 个 面 是 正四 边 形 。 如 图 XCH001 060 Рл. 
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4. 虽 格 周期 性 的 挡 述 一 布 拉 伐 格 可 
对 于 人 简单 品格 ， == А DI R, : R, — Га, T la, T а, 


Lattice vector for two dimensions 
ə ° 


® 
LA 
K K \ 29 
2} р R | 
ә ә \\ ° 
il. ° ° 


rx 7 
LE F 


O а, xcHoo 045 О a XCH001 045 02 


如 图 XCH001_045 所 示 是 二 维 晶 格 原子 A 的 位 矢 : R =2а +34, 
XCH001_045_02 所 示 的 三 维 格子 ，A 原子 的 位 矢 : R,=3a + a, + a, 
对 于 复式 晶 格 : 任 一 原子 A 的 位 矢 R, : 如 图 XCH001_008 所 示 


R, =. +ha +La,+Lla,, а=1,2,3...... iagi . ФИ 


其 中 : 元 是 原 胞 中 各 种 等 价 原子 之 间 的 相对 位 移 。 SS 


例如 : 对 于 金刚 石 唱 格 ， 面 心 立 廊 位 置 (绿色 标记 ) 的 原 
子 В 的 位 置 : la+l,a,+lI,a, 


对 角 线 原子 (红色 标记 ) 的 位 置 : г Д2, +14, +14, 其 Ss F 
中 元 是 沿 对 角 线 1⁄4 位移 XCH001 008 


因此 可 以 用 Га, Se lä, T lā, 表示 一 个 空间 格子 ， 一 组 la, + а; 十 а, 的 取 值 可 以 圳 括 所 有 的 格 氮 。 
ж ВАМ: да, +ра, +a, HENTES ; 
ж 唱 体 可 以 看 作 是 在 布 拉 伐 格 村 (Lattice) 的 每 一 个 格 所 上 放 上 一 组 原 李 (Basis 基 元 ) 构成 的 。 


ж 图 XCH001 040-XCH 001 41 所 示 的 是 基 元 是 2 个 原子 , 布 打 伐 格子 是 二 维 科 万 格子 时 , 晶体 的 
构成 。 
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XCH001 040 


i = . 
R SEH ВЫ un BEES, 

e! =- F ГУТ, det 9 | р 3 F P Kee e äre 
Du ' РТ У EC. C. X... Й pe [ ZE SCHO) DEM 


ж 图 XCH001 042 所 示 的 是 基 元 是 1 NRS, PARESE ENDES, БВ 


ж 图 XCH001 043 ur re, EPRE SENI ES N E OUNEN, 


XCH001 043 


SCHOOL 042 


REVISED TIME: 05-9-29 - 7 - СКЕАТЕР ВҮ ХСН 


Some SS 第 一 章 晶体 结构 _200030400 


$1.3 O 唱 面 和 它们 的 标志 


布 打 伐 格 亏 的 特 所 一 一 所 有 格 所 周围 的 情况 都 是 一 样 的 


XCH001_045 01 
+ 


(100) 


ffu 


ж 晶体 的 晶 向 : 在 布 拉 伐 格子 中 作 一 族 平行 的 和 直线， 这 些 平 行 直 线 可 以 将 所 有 的 格 点 包括 无 遗 ， 这 
些 平行 直线 称 为 晶体 的 晶 囊 。 在 一 个 平面 里 ， 相 令 晶 证 之 间 的 距离 相等 。 每 一 艇 晶 诈 下 义 了 一 个 万 
向 ， 称 为 晶 向 。 如 图 ХСН 001 045 01~02 所 示 。 


O а. XCH001 045 02 


ж Gëllen ` РЕ 857 186815 8 5 870, лв Е, 
取 东 一 原子 为 原点 QO，41, 4,, а, 为 原 胞 的 三 个 基 天 。 如 图 ХСН 001 045 所 示 。 


56810) 8521767 —`8У А 的 位 矢 : Ла tha, +a, —— h, L, l = 


Lattice vector for two dimensions 
° 3 


一 一 晶 向 指数 : DILL F 
A D \ 29 
ХСН 001 045 02 中 ОА 晶 列 的 晶 向 指数 [311] р А Le ⁄ Se 
ХСН 001 045 中 ОА 晶 列 的 晶 向 指数 [230] a. ° ° 
一 一 对 于 单 胞 , 也 有 类 似 的 晶 向 指数 , 带 轴 是 一 些 特殊 的 晶 列 。 0 а. XCH001_045 


ж 8182 1175881887885) 


XCH001 017 Facet [100] A [001] [010] 
| : Е 


[010] Y [001] 


XCH001_018 
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立方 边 OA 的 晶 向 [100] , 立方 边 共 有 6 个 不 同 的 晶 向 : [100], [1 001, [010], [010], [001], [001] 如 
XCH 001 018 所 示 。 


HAA OB 878815 [110], ХУ в 9398 12 个 ， 如 图 ХСН 001 019 Dr, 


体 对 角 线 OC 的 晶 向 [1L11] ， 体 对 角 线 晶 向 共有 8 个 ， 如 图 ХСН 001 020 所 示 。 


[101] 4101 I I. 


Facet [110] "TT [111] 
2 


IEOR, 
<e 
[110] 


| OU | 
XCH001_019 [101] [01 1] а 


XCH001_020 


由 于 立 亡 唱 格 的 对 称 性 ， 以 上 3 组 晶 向 是 等 效 的 ， 可 以 表示 为 : <100>, <110>, <111> 


大 曲面 的 标志 


晶体 的 晶 面 : 在 布 拉 伐 格子 中 作 一 族 平行 的 平面 ， 这 些 相互 平行 、 等 
包括 无 遗 ， 这 些 相 互 平 行 的 于 男 称 为 晶体 的 晶 面 。 


O л 


A Se e Sé 
[РРР r 


L A P ei 


re A Д, И 


XCH001 042 02 


XCH001_042_01 


如 图 XCH_001_042_01~02 所 丰田 是 同一 个 格 李 ， 网 组 不 同 的 曲面 话 。 


Cd 


选取 某 一 格 点 为 原点 О, ВЈ ^к 41, а,, a, 为 坐标 系 的 三 个 轴 (这 三 个 轴 不 一 定 相 互 正 交 )。 
вві — 83688 71ҸХ 7, А06 


一 族 虽 面 必 包 含 РТВ mr, М, ЕКВ ЭЯ 85688 Ро 
15а,,а,,а, B Kum FS lr SE CO DIE 2 Ad, hd, hd 83588, h, h, А, ВЕ. 
如 图 XCH 001 021 14~15 所 示 。 
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а а, а; 


一 一 最 靠近 原点 的 唱 面 在 坐标 轴 上 的 截 中 为 一 ， 一 ， 一 ~ 


° ° 
h, h, h, 
XCH001_021_14 XCH001_021_15 ° 
° ° € H 
H е є 


` 
CR . а, 
Wh 


一 一 同族 的 其 他 品 面 的 截 距 为 这 组 最 小 截 距 的 整数 倍 


一 一 р, 有 ,hh 的 倒数 是 晶 面 族 (hh,h) 中 最 靠近 原点 的 晶 面 的 截 距 (用 天 然 长 度 单 位 表示 ) 


用 (h h,h,) 标记 这 一 个 品 系 。 称 为 密 勒 指 类 o 


以 单 胞 的 基 矢 (H) 为 参考 系 ， 所 得 出 的 唱 询 指数 和 虽 面 的 客 勒 指数 ， 有 着 重要 的 意义 。 


如 对 于 立 万 虽 系 一 一 (100). (010). (110), (Ш. 48 SCH 001 046 01~06 所 示 。 


XCHO01 036 01 SCHO) 045 02 


SCHO 046 03 


(111) 


SCHOOL 036 05 j - ACHOO 046 06 


XCHOO 046 04 


立方 晶 格 中 与 400) (110). (111) 面 等 效 的 晶 面 数 分 别 为 : 3 个 、6 个 和 4 个 。 


{100}: (100), (010), (001) 一 一 如 图 XCH 001 021 12 所 示 
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XCH001_021_11 XCH001_021_12 ХСН 021_13 


{111} 


{110}: (110), (011), (101), (110), (011), (101) 一 一 图 XCH 001 021 11 所 示 
110: (111), (111), (111), (111) 一 一 如 图 XCH 001 045 13 PTZ 


一 一 符号 相反 的 品 面 指数 只 是 在 区 别 唱 体 的 外 表面 时 才 有 意义 ， 在 虽 体 内 部 这 些 面 都 是 等 效 的 。 
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Š 1.4 倒 格 子 
由 于 蝇 格 具有 周期 性 ， 一 些 物 理 量 具有 周期 性 ， 如 势能 鸳 数 : V(X)=V(xX+lial +Ба, +la,) 


一 一 如 图 ХСН 001 024 所 示 ，A 和 АМА ВИНА. Lattice vector for two dimensions 


一 一 势能 函数 是 以 而 , i, 6 为 周期 的 三 维 周 期 孙 数 


5| 入 倒 格 子 , 可 以 将 三 维 周期 性 鸳 数 展开 为 傅 里 叶 级 数 。 


d 
1. 倒 格子 的 定义 [一 | 
О а 1=4 р =3 xCH00104 
根据 基 矢 定义 三 个 新 的 矢量 : 
б, =2л 201790, ET 
а ‘а. ха, а ‘а, ха, а ‘а, ха, 
一 一 ЦЬ, b, 为 基 矢 ， 可 以 构成 一 个 倒 格 子 
倒 格 子 每 个 格 点 的 位 置 : С, =, +n,b,+n,b, 一 一 倒 格 子 矢量 ， 或 倒 格 矢 。 
22 N vi = г = 2л (i = J) e š 
容易 验证 倒 格 子 基 矢 与 正 格 子 基 矢 满足 : 4,:b, = 2лӧ, о dz) i, j=1,2,3 
= I J 


ж 倒 格 子 : 与 晶 面 密切 相连 的 一 类 点 子 ， 这 些 点 子 在 空间 的 规则 周期 性 排列 。 
угу 关于 时 间 周 期 性 函数 的 伟 里 叶 级 数 展开 含义 


DOSEN (2)= / (7+ nT) 


可 以 将 f(1) = f(z 二 +n7) 看 作 是 以 7 为 宗 量 、 周 期 为 1 的 周期 函数 。 
将 (т) 展开 为 傅 里 叶 级 数 : (г) = У F, 一 一 m 为 整数 


1 
传 里 时 系数 : Е, = [те "ite 
0 
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2л æt 
由 w =— t= zT 48%: т=— 
T 不 得 到 ER 


Lët: = ZRA f(T) = ми = CO) = У Ее" 


传 里 叶 系 数 : ,= 二 [ае fO 一 一 то № f (0) 的 传 里 时 展开 中 的 各 种 频率 
0 


时 间 一 一 正 格子 : BER: Г, Е: nT 


频率 一 一 倒 格 子 : Е: @, ВХ: то 一 一 满足 : oT =2z 


ж Аа 5155 (28757 
вы ФЕ — л : X = ба; LC a, о. Q 其 中 “ q Nr 
将 у(х) — V (x + la, T La, F Га.) 加 以 耕作 十 以 ji， a с: љже, 周期 为 1 BYAR 


BEHRA: VEEE) 20ке" —— ИФ: M, hh DEM. 


h , h, , h, 


1 1 1 
系数 V h, = faé, ае, er < a ; с. 6.) 
0 0 0 


г. а ха 一 а. ха 一 а. ха _ _ Е А 
80, = 27 _ R ; b, = 27 ——— 7 x= ёа, +2,а, +ва, 
а ` d, ха, d, ` d, ха, а, -а, ха, 
得 Ire Ir, LS = 2zi(hé + +13 ) 
得 到 : 6 = ВХ, 6, = E, 6 =— В НЛИ(&, 6, 63) = x. ph — 
SE ES 27 hhh 


一 (hbi+h,b, +, )-x op бр ря 
得 到 | : у(х) _ реГ. 1b +h;b,+h;b; )-х , V (>) e >` TE hilon 


h , h, , h; h, h, h; 


faze hirni ($) =— — fare (a) 
a a 


1 ` G, X d, 1 G, X 03 


Ka 系数 ES _ 
a 


一 一 积分 在 一 个 原 胞 中 进行 
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2. 倒 格 亏 与 正 格 地 间 的 天 系 


ж 倒 格 子 永 胞 体积 反比 于 正 格子 尿 胞 体积 


= = = 21) _ _ _ _ e 
Or=B (by xb) = a, ха). (а, xa)x(a, xa,) 
A— а, ха, 
АхВхС=(А.С)В-(А.В)С 一 一 В>а 
Са, 


(а, ха, )х (а, ха, ) = (а, ха,):а,)[, -|(ā, SAM? = 0а, 


(2л). 
Q 


Олу 


О? 


Ох 


(а, ха,):а = 


XCH001 047 


а; 
大 Fs — б В) (hhh) 和 SH ІЕ5Х 


Din 


— — 


яма, b, =2л6,, С, = hb, + h,b, + h;b, 


1 


如 图 ХСН 001 047 所 示 。 fe 
可 а d P а, а; O a А а, 
h h, h, h, 


XCH001 050 
RE Gnnn 
很 容易 证 明 Gh jp, ° CA = 0, Gh jp ° СВ = 0 


6, 5RD (hh,h,) ER. 


ж G nn DBA (Ahh) 的 法 线 方向 ， 晶 面 方程 可 以 表 
示 为 : (hb, +h,b, +h,b,): x = 2zn 


а^ 


O а, 
一 一 n 取 不 同 值 代表 一 个 一 篮 晶 面 系 中 ， 不 同 的 晶 面 。 如 图 ХСН 001 050 所 示 。 


27n 2л 2 


š Вар: g] =r 
hb +h 


25 58 (211% Ву арр: d, Е C aa 
hb, + hb, + hb, 
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3. 倒 格 亏 与 唱 格 的 儿 何 天 系 


| XCH001 048 XCH001 049 
OP=p А 


ра =2л 


N 


o“ 4 


如 图 ХСН 001 048 所 示 。 原 点 О 518% АВС 的 法 线 ON， 在 法 线 上 截取 一 段 ODP= р, № 

pd =27 ; аж АВС 的 面 间距 。 对 于 每 一 簇 唱 面 都 有 一 氮 P, МОР 为 该 方向 的 周期 ， 把 P 

平 黎 ， 得 出 一 个 新 的 把 阵 。 这 个 新 格子 称 为 原来 的 唱 格 的 倒 格 子 ， 而 把 原来 的 唱 格 称 为 正 格 子 。 

倒 格 子 基 矢 和 正 格子 基 矢 间 的 关系 : 令 正 格子 的 基 矢 为 41, 4,, аз; 正 格 子 的 坐标 面 414,, a,a,, аза, 

各 有 其 对 应 的 唱 面 毓 , НИХ аа, , 4,4;, аза, 的 面 间 中 分别 为 41, d,, 4d;。 作 OP Laa, D, 在 OP 
2 | " 2 _ _ 2 

Е8Е—ВОР=Ь,, ФЬ, =, ВА, 对 于 2,8,9, НЬ = C: WT aaa ЖИЗНЬ, ==. 
3 1 2 


这 样 得 出 的 三 个 矢量 5b,b,, b 就 取 为 例 格 子 的 基 矢 。 如 图 ХСН 001 049 所 示 。 
正 格子 原 胞 的 体积 Q = d, : (аа, sin 0) = а, |а, ха, 


- 2r 2zrlaxal - 2r 2z|a xa] - 2r 2xla, ха, | 
倒 格 子 基 矢 : р = = 122. р, ра E 
` d, Q d, Q d Q 


— — 881889 — ве TE, ul SPAA, XF USD Cem A DIS x 
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$1.5 晶体 的 宏观 对 称 性 
晶体 在 几何 外 形 上 表现 出 明显 的 对 称 性 ， 同 时 这 些 对 称 性 性 质 也 在 物理 性 质 上 得 以 体现 。 


一 一 介 电 常数 可 以 表示 为 一 个 二 阶 张 量 : ey (а, =x,y,z) 
一 一 电位 移 分 量 D, Sek J 
可 以 证 明 对 于 立方 对 称 的 晶体 : є, = 65, 一 一 对 角 张 量 


所 以 : D=8&E—-— 介 电 常数 可 以 看 作 一 个 简单 的 标量 。 


在 六 朋 对 称 的 晶体 中 ， 如 果 将 笃 标 轴 选 取 在 六 角 轴 和 栓 直 于 六 角 轴 的 平面 内 ， 


e, 0 0 
介 电 常数 具有 如 下 形式 : | 0 e 0 
0 0 e, 


对 于 平行 轴 (六角 轴 ) 的 分 ye F: D, =€ E 


FESTA (EE РУНЫ) 05е Е: D =& E, 

正 是 由 于 六 角 虽 体 的 各 同 异 性 ， 而 具有 区 的 折射 现 角 。 和 而 立方 晶体 的 光学 性 质 刘 是 各 回 同 性 的 。 
尿 亏 的 周期 性 排列 形 克昌 格 ， 不 同 罗 唱 格 表现 出 不 同 的 安 观 对 称 性 ， 怎 梓 拍 述 晶体 的 安 观 对 称 性 ? 
概括 唱 体 安 观 对 称 性 的 系统 万 法 珊 是 考察 晶体 在 正人 交 委 换 鸭 个 变性。 


在 三 维 情况 下 ， 正 父 朗 换 表 未 为 : 


x"=cos@-x'—sin@- у! 


ü i ап бр “| y"=sin@-x'+cos@- y' 

У |= ар а а, |у ran у" 

2 z аз аз 43 八 2 (х", у") 
一 一 ЖЕ {ay}, i, j =1,2,3 IERIE, { Р(х" у?) 


一 一 如 图 XCH001 062 所 示 ， 绕 z 轴 转 6 角 的 正 父 起 


XCH001_062 
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cos -sin 0 
К: |510 cos@ 0 
0 0 1 
—- 0 0 
一 一 ФЛАЈЕР: | 0 -1 0 
0 0 -1 


一 一 一 个 变换 为 空间 转动 ， 和 矩阵 行列 式 等 于 二 1; 


一 一 变换 为 空间 转动 加 中 心 反 演 ， 知 阵 行列 式 等 于 一 1。 


一 个 物体 在 某 一 个 正 交 莹 换 下 保持 不 变 ， 称 之 为 物体 的 一 个 对 称 操作 ， 物 体 的 对 称 操作 越 多 ， 其 对 
PRIER So 


І 立方 体 的 对 称 操作 


XCH001_026_1 C XCH001_026 2 


) лав): Ze, PUES 9 个 对 称 操作 ; 如 图 XCH001_026_01 BF. 


/ 


2) R 6 RANAR, HA 6 个 对 称 操 作 ; 如 图 XCH001_026_02 所 不。 


3) на ГНЯВ) 27, 0. ， 共 有 8 个 对 称 操作 ; 如 图 XCH001_026_03 Bn. 


XCH001 056 


l 0 0 
4) 正 交 变换 | 0 1 0 | 也 是 一 个 对 称 操作 ; — _ Р 
0 0 1 
5) 以 上 24 个 对 称 操作 加 中 心 反 演 仍 是 对 称 操 
作 一 一 立方 体 的 对 称 操作 共有 48 个 。 标 
(a) (b) (с) 


12908 XCH001 056 所 示 。 


— 
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2 正四 面体 的 对 称 操作 


四 个 原子 位 于 正四 面体 的 四 个 顶 角 上 ， 显 然 正 四 面体 的 对 称 操作 包含 在 立 万 体操 作 之 中 。 


如 图 XCH001 027 所 示 。 


l) 绕 三 个 立 万 轴 转 动 : л, хаз 个 对 称 操作 ; 


2л 4 
2) 绕 4 个 立方 休 对 角 线 轴 转 动 ， 共 有 8 个 对 称 操作 ; 

100 XCH001 027 В 
3) 正 交 变换 |0 1 0 | 也 是 一 个 对 称 操 作 : 


0 0 I 


D =b; Z. К ， 加 上 中 心 反 演 , 共 有 6 个 对 


ЧЕ ; 


5) онл, ЕФИМ, HA 6 个 对 称 
操作 ; 


因此 正四 面体 的 对 称 操作 共有 24 个 。 
3 正六 面 柱 的 对 称 操作 

e Я 2л 4л 5л ë D 
1) 绕 中 心 轴 线 转 动 : SE Rer? 共有 5 个 对 称 操作 ; 如 图 XCH001 028 所 示 。 


XCH001_028 


2) УХОДЕ л, НЗ 个 对 称 操作 ; 


3) 绕 相对 面 中 心 和 连 线 转 动 X， 共 有 3 个 对 称 操 作 ; 


EA 


I 0 O 
4) 正 交 变换 | 0 1 0 | 也 是 一 个 对 称 操作 : 
0 0 1 


5) 以 上 12 个 对 称 操 作 加 中 心 反 演 仍 是 对 称 操作 


因此 正六 面 柱 的 对 称 操作 共有 24 co 
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4 ХУД 


EIER $ Аа 1 DN, 16 — УРЕРИНЕХУИЕ, ЕВРЕИ ВУ “ХУ 
SS", NMA КУЛЕР, РАМЕ Kam, 


КАННЫ, ОНИ, MAYA Ge, H n 


-NRR emma 加 上 中 心 反 演 的 联合 操作 ， 以 及 其 联合 操作 的 信 数 不 变 时 ， 称 该 
ЛИХ п ERF- БОВ, ИЛИ. 


ж 1510 
— пт Cn Z) S 4858, Ann 同时 也 是 pn Ee, vi 


一 一 面 对 角 线 (л) 为 2 重 轴 ， 计 为 2; 同时 也 是 2 重 旋转 - 反 演 轴 ， 计 为 2 ; 


一 一 体 允 角 线 得 (27,57) 为 3 重 灿 ， 计 为 3; 同时 也 是 3 重 旋转 一 反 演 轴 ， 计 为 3 


XCH001_029 7 


ж 正四 面体 


A' 
一 一 15% 4 重 旋转 一 反 演 轴 ， 但 不 是 4 重 轴 ; 


__ 面 对 角 线 是 2 重 旋转 一 反 演 轴 ， 但 不 是 2 Et; 
—— 体 对 角 线 轴 是 3 重 轴 ， 但 不 是 3 重 旋转 一 反 演 轴 。 
大 对 称 素 2， 它 的 含义 : 先 绕 轴 转 动 ， 再 作 中 心 反 演 ， 如 图 XCH001_029 所 示 。A” 点 实际 上 是 A 
点 在 通过 中 心 重 让 于 转轴 的 平面 M 的 镜像 ， 表 明 对 称 素 2 存在 一 个 对 称 面 M。 所 以 称 对 称 素 2 为 镜 
2, Bm, or o 表示 。 


ж ХЕ: 


一 一 一 个 物体 的 全 部 对 称 操作 构成 一 个 对 称 操作 群 


5 群 的 基本 知识 
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群 代 表 一 组 “元 素 ” 的 集合 ，G={FE,A,B,C,D...…...} 这 些 “ок” RIEPEN “ЗЕ”, 满足 下 
ЭШЕ : 


1) # G 中 任 量 两 个 元 素 的 “乘积 ” 仍 为 集合 内 的 元 素 ， 即 ， 若 A,B eG 则 AB=C eG. 叫做 群 
的 封闭 性 。 


2) 存在 单位 元 素 E, 使 得 所 有 元 素 满足 : АЕ=А 

3) 对 于 任意 元 素 A, BEXTRA, H: AA =E 

4) 元 素 间 的 “乘法 运算 ”满足 结合 律 : A(BC)=(AB)C 

ж 几 个 简单 的 群 

1) 所 有 正 实数 (0 除外 ) 的 集 通 乘 法 为 运算 法 则 ， 组 成 正 实 数 群 。 

2) 所 有 整数 的 集合 ， 以 加 法 为 运算 法 则 ， 组 成 整数 群 。 

一 个 物体 全 部 对 称 操作 的 集合 满足 上 述 群 的 定义 ， 其 运算 法 则 碱 是 连续 操作 。 

单位 元 素 : 不 动 操作 

570800772: ЭНН О ВЕ, Ss usA Ө А; ФОНЕ Е РАВ; 


连续 进行 A 和 B 操作 , 相对 于 C 操作 , 如 图 ХСН 001 030 
PAZ o 


A 操作 : 绕 OA IBETI SARTA; 


B 操作 : 绕 OC mee, Traian 


XCH001_030 
2 
上 述 操作 中 S 和 О 没 动 ， 而 了 所 转 动 天 了 扣 。 相 当 于 一 个 操作 С: 5 OS 轴 转 动 т 


表示 为 : C = ВА 一 群 的 封闭 性 


可 以 证 明 : А(ВС)=(АВ)С ESOR 
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6 了 万 对 称 晶体 的 介 电 系数 


Do Aë E, ，Ewg =Ep 一 一 а, 1 表示 沿 X， Y, 28998, 选取 X，Y，Z 轴 为 立方 体 的 
В 


三 个 立方 轴 亡 向 。 如 图 XCH001_037 所 示 。 


№. 


XCH001_037 


XCH001_037_01 


x хх ху XZ X 

D, 307 Е в , D, B E yx уу yz E, 
В 

D, Ciy Ezy ZZ r 


OI: D =е,Е, D =e E, D =e E 
现 将 晶体 和 电场 同时 绕 үзер, 五 也 作 相 应 的 转动 。 如 图 XCH001 037 所 示 。 


Ех, x—>—z,y— y: D, =D,=8,E, D',=D,=8,E, D',=-D, =-6,E 


x ху 
设 转 动 的 实施 ， 电 场 没 有 芝 ， 同 时 又 是 一 个 对 称 操作 ， 唱 体 转 动 前 后 没有 任何 差别 。 


应 有 : D'= b, BD = D, g€ E= E, D',=D,, -Eyb =E E 


2 


得 到 : Ey = Ey HI Ey Ey 表明 : бл T Ezy =0 


ST 


同 杆 如 果 电 场 沿 Z Б), 010880 Z е) 2, 如 图 XCH001 037 01 所 示 。 


可 以 得 到 : Ey =E, = 0 


yz 
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ЯВ, =£ D k, G=x, у, 2 


CC а?’ 


р. e, 0 OVE 
D |=| 0 a ОЕ, 
р. 0 0 = ЛЕ 


再 取 电 场 方向 治 L11I]] 方向 ,如 图 XCH001 037 02 所 示 。 Z 


AE еее 


)3 


Пу : e D =€ Ze Deg Lp 


)3 y уу )3 2 22 )3 


XCH001 037 02 


ЧИН" 2% xyz 


一 一 = ' l 1 
电位 移 矢 量变 成 : D' = D, ==,„-—Е, D 


)з 


实施 转动 后 ， 电 场 未 变 ， 晶 体 经 历 一 个 电场 操作 : D'= D 


y 


所 以 : ё u — бу = Ё: = Eo 


= 0 0 
在 立方 晶体 中 : Eg = б и, Eg 0 š 0| — Daaf 
0 0 5 


一 个 正四 面体 也 具有 以 上 的 对 称 操作 ， 因 此 ， 对 于 正四 面体 晶体 上 述 结论 亦 然 大 立 。 此 小 天 于 介 电 
前 数 的 论证 和 推导 也 适合 于 一 切 具 有 二 阶 张 量 形式 的 安 观 性 质 : 如 导电 率 、 热 导 率 …… 等 。 


一 一 上 述 结果 的 另外 一 种 证 明 万 法 
Ч d, Ou 


设 对 称 操 作对 应 的 正 交 变换 : А=|а, а, а, |, B5: A*=A' 


d, 4з 433 
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Eil Zu C13 
修 电 单数 : £=|£, En En 


ёз ёз ёз 


一 一 在 坐标 变换 下 : а= dell, Si deit, z' = У алад, 
d 


因为 А 为 对 称 变换 : zë, Eu > ала, 
jj 


对 于 立方 晶体 : 选取 对 称 操作 A e Z ВЕ 


x ZU 
COS 一 REH 0 
Ч d, Ou: 
_ А _ . Л 
=| dq, а, а, sin 一 GH 0 
аз Аз 433 0 0 ] 
0 -1 0 
A= 0 Ui. КЛ= =» а а.=. BF: Ea = ёр F. s=. 0 
_ А ай оі ве у FEJ. E , ое 
0 0 ij ёр ZE 


进一步 选择 其 它 的 对 称 操 作 ， 最 后 得 到 : 2, = 200， 
对 于 nm 阶 张 量 形式 的 物理 量 ， 其 系数 可 以 用 n 阶 张 量 来 表示 : Т.о 


...... 


在 坐标 变换 下 : Ги авы У а,а а, КЕ La 


...... 


ЮФ A 为 对 称 操作 : Г, zf. 这 样 可 以 简化 n 阶 张 量 。 


oo00000 (уе 
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Š 1.6 Lët 


晶体 中 诛 李 的 周期 性 排 询 形成 了 晶体 一 定 的 安 观 对 称 性 , 不 同 的 形式 的 原子 排 殉 形成 的 安 观 对 称 性 ， 
其 对 称 操作 也 具有 一 是 的 限制 。 


描述 晶体 周期 性 的 布 拉 伐 格子 : (a +la,+l,a,, 
一 一 经 历 对 称 操 作 后 晶体 不 变 ， 相 应 的 布 拉 伐 格子 也 不 变 。 
ж 对 称 素 


5а “уға, МУР ло Да, + а, же, UE XCH001 031 所 
Ло ВУ ИЧЕ, FIER Ө; 

В' Eh 
В FETI В’ Ша Абл; Сиш са : | 


A OI B MESNY, 以 通过 В 扣 的 轴 顺 时 守 转 过 : Ө 


А 5353] Ат Ша “л ; 
Be В'А=-пАВ —— n № 


XCH001 031 


В'А = АВ(1-2с0$0) ‚ 1—2с0580 =n 


Ө 只 能 取 值 : –1,0,1,2,3 一 一 相应 的 的 角度 : 0= 60°, 90°, 120°, 180° 


任何 唱 体 的 安 观 对 移 性 只 能 有 以 下 几 种 对 称 素 : Е: 


例如 长 方形 、 正 三 角形 、 正 方形 和 正六 方形 可 以 在 半 面 内 
周期 性 重复 排 询 。 


一 一 ШЕРОРМНУЕ n 边 型 则 不 能 作 周 期 性 重复 排 
列 ， 如 图 XCH001 032 БА 


NXCH001 032 
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大 点 群 
以 10 种 对 称 素 为 基础 组 成 的 对 称 操作 群 ， 一 般 称 为 点 群 。 
由 对 称 素 组 合成 群 时 ， 对 称 轴 的 数目 、 对 称 轴 之 间 的 夹 角 将 受到 严格 的 限制 ， 
例如 : 两 个 2 重 轴 之 间 的 夹 角 只 能 为 : 96=30", 45°, 60°, 90° 
如 果 存 在 一 个 n 重 轴 和 与 之 垂直 的 二 重 轴 ， 就 一 定 存 在 n 个 与 乙 垂直 的 二 重 轴 。 
如 图 XCH001 033 所 示 ，2 个 二 重 轴 2 和 2°; 


绕 轴 2 的 转动 计 为 A， 绕 轴 2’ 的 转动 计 为 B。 连 续 进 行 操 作 AB, 57 ЕВ Е — яд М 回 到 诛 处 ， 
HA 2 转 到 2” 的 位 置 。 


A 和 B 均 为 对 称 操作 : C = АВ 一 也 是 对 称 操作 。 
C 的 操作 则 是 绕 NN’ 轴 转 过 20 ВЕ. 


其 20 = 60°, 90°, 120°, 180° 


XCH001_ 033 


9=30°, 45°, 60°, 90°. 


ж 32 MAST 


Leg 
O 


理论 证 明 由 10 种 对 称 素 只 能 组 成 32 种 不 同 的 折 群 。 即 晶体 的 云 观 对 称 只 有 32 个 不 同类 型 


С: 不 动 操作 ， 只 含有 一 个 元 素 ， 和 表示 没 有 任何 对 称 性 的 唱 体 ; 


СС, : 只 包含 一 个 旋转 轴 鸭 局 群 : C,, C,, Cas Co RAD; 下 标 表示 是 儿 重 旋转 轴 ; 


NEBE D, : 包含 一 个 n 重庆 转轴 和 n 个 与 乙 对 应 的 二 重 轴 的 氮 群 : D, D, Dys D, HAT; 


C; 群 : Cl 群 加 上 中 心 反 演 ; 


Cs 群 : СВОЕМ, 


C 群 : C, ED ES n 重 轴 垂直 的 反 演 面 ， 共 4 个 : 


Съ: C, 群 加 上 含有 n 重 轴 的 反 演 面 ， 共 4 个 ; 
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Риз: О, 群 加 上 与 п 9% аву, 47; 


D amk: D, #0 58 


过 nm Мр ` GE EE DK SIE, H 


dk D 
H 


E D,a 


S, В+: 5 Не E) SE ki REE 其 中 Š, =С,, S, =C, Kë = STE -= 9.24 2 


О, ët Doft SA 48 “ИКЕ 


Г, +: ІШПЕК: 


SA 24 个 对 称 操 作 ; 


OEE: 115+ О, 中 的 24 个 纯 转动 操作 ; 


T $: 万 群 中 的 12 个 纯 转动 操作 ; 


ISS 了 和 群 吕 上 中 心 及 演 ; 
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Š 1.7 晶 格 的 对 称 性 
一 一 由 32 种 点 群 描述 的 晶体 对 称 性 ， 对 应 的 只 有 14 种 布 拉 伐 格 李 ， 分 为 7 в 


单 胞 的 三 个 基 矢 a, b, e 沿 晶体 的 对 称 轴 或 对 称 面 的 法 向 ， 在 一 般 情况 下 ， 它 们 构成 斜 坐 标 系 。 它 
们 间 的 夹 角 用 а, В, у 表示 , (а, b)=y; (Б, с)=а; L€, а)= В. 


按 坐 标 系 性 质 划 分 的 七 大 虽 系 : 


SEERDE тв 
š № e DER ü 


atata, alaa, (geen, Een 


892125, UEZ 
а, а, *0,, а 1а, la, Das Сог Da 
体 心 正 交 ， 面 心 正 交 


а =d, =}, 


三 角 晶 系 C,, C,, DE D,, 
а= B = y = 90° <120° 


四 方 晶 系 |a= p=y=90 | 简单 四 方 ， 体 心 四 方 | Da с 2e C+ 
BB IN = == = , 
| Dar» 54, р.) 


а =a, *а,, а, La, а, 


Cç, La: D, Cs, 


Daa Cas D 
Хаа, =120' ei: зи» Hah 


818175, AUT 
Рыба Ta O. O; 


面 心 立 方 
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14 种 布 拉 伐 原 胞 

1) 简单 三 斜 一 一 如 图 XCH001_034 01 

2) ВВМ 一 一 如 图 XCH001 034 02 

3) ЕЛМ 一 一 如 图 XCH001 034 03 

Simple SBS EE Simple Monoclinic 


Centered Monoclinic 


XCH001 034 02 | XCH001 034 03 
4) 简单 正 交 一 一 如 图 XCH001 034 04 
5) 底 心 正 交 一 一 如 图 XCHO001 034 05 
6) 体 心 正 交 一 一 如 图 XCH001 034 06 
7) 面 心 正 交 一 一 如 图 XCH001 034 07 


Simple Orthorhombic Face Center Orthorhornbic 


XCH0D1_034_04 XCH01_034_05 | SCHO 034 06 | ACHT 034 07 
8) 三 角 一 一 如 图 XCH001 034 08 
9) 简单 四 万 (四角 ) 一 一 如 图 XCH001 034 09 
10) 体 心 四 万 (四角) 一 一 如 图 XCH001 034 10 
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Trigonal 


Simple Tetragonal Body Center Tetragonal 


XCH001_034_08 XCH001 034 09 SCHOOL 034 10 


11) 六 角 一 一 如 图 XCH001 034 11 | 
12) 简 立 方 一 一 如 图 XCH001 034 12 

13) 体 心 立方 一 一 如 图 XCH001 034 13 

14) 面 心 立方 一 一 如 图 XCH001 034 14 


Нехадопа! XCH001_034_11 Simple Cubic XCH001_034 12 Body Center Cubic XCH001 034 13 Расе Center Cubic XCH001_034_14 


Jexahonal m d Tetragonal 


$ 


ЧОХ. 


Monoclinic 
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$1.8 晶体 表面 的 几何 结构 
晶体 总 是 存在 着 表面 ， 通 过 了解 认识 晶体 表面 的 的 结构 ， 进 一 步 研究 晶体 表面 的 性 质 。 


王 直 于 唱 体 表面 的 方 回 为 Z 轴 , X 和 Y 轴 在 晶体 表面 上 。 虽 体 在 乙 轴 方 向 上 的 周期 性 衫 朴 坏 ， 而 在 
XY 平面 内 仍然 保持 着 周期 性 。 用 二 维 布 打 伐 格子 来 表征 晶体 表面 的 空间 周期 性 。 


一 维 布 拉 伐 格子 : Ца +ра,} 一 一 Нфа апа а, ЛЕХ, 1 and 1, 为 整数。 
对 于 面 心 立方 晶体 , 在 (100) 方向 上 表面 二 维 布 拉 伐 格子 是 正方 格子 ， 如 图 XCH001 052 01 所 示 ; 


Е (11) 万 向 上 表面 二 维 布 拉 伐 格子 是 冠 排 结构 ， 如 图 XCH001_052_02 Dir, 


Facet 100 for Crystal with Face Center Cubic Facet 111 for Crystal with Face Center Cubic 
® . а & e 
ke ° № о 
a a (T. kl kd e Ф (T. а e 
ü a 
è 90 ° Š 600 
e & S 
Ф x d ° e° а. 
e A Ф Ф 
ХСНООІ 052 01 XCH001 052 02 


人 在 晶体 内 部 物理 量 如 静电 势能 、 电 子 云 密度 具有 三 维 空间 周期 性 ， 这 些 量 可 以 用 傅 里 叶 级 数 展开 ， 
用 倒 格 子 空 间 来 表示 。 


晶体 表面 上 物理 量具 有 二 维 空间 周期 性 ， 同 梓 可 以 用 二 维 倒 格 亏 空间 来 表示 。 


E —_ Кк А pa = 2 (1=]=1,2) 
二 维 倒 格子 与 二 维 布 拉 伐 格子 的 关系 满足 : & b, = 2⁄6, 
=0 (iz jJ) 
定义 垂直 于 表面 的 单位 矢量 a,， 有: b =2z—G b AE 一 倒 格 子 基 矢 量 
a, : a, ха, a, : a, ха, 


二 维 倒 格 子 矢量 : б, = nb +n,b, 一 一 所 有 倒 格 点 的 集合 构成 二 维 倒 格子 空间 。 
可 以 证 明 晶体 表面 二 维 周 期 性 函数 可 以 展开 为 传 里 时 级 数 ， 用 二 维 倒 格子 空 间 来 表示 。 
周期 性 函数 展开 为 传 里 时 级 数 : И) = УИ, ech 


h, h, 
晶体 表面 二 维 晶 格 的 点 群 表 不 
由 于 虽 格 周期 性 企 Z 轴 方 同 的 限制 ， 二 维 晶 格 的 对 称 素 只 有 6 个 。 
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牌 直 于 表面 的 n 重 转轴 : и=1, 2, 3,4,6 —— 5 
жат 58 т — 1 个 


ЕН 6 种 对 称 素 可 以 组 成 10 фла, АВ) ЖЗ), АН 4 个 唱 系 ，5 种 布 
TAAS $ 


二 维 唱 格 鸭 品系 和 布 拉 伐 格 可 


кт a +, у=90° 疝 单 长 万 
中 心 长 方 


晶体 表面 相 


对 于 晶体 表 因 结构 的 研究 表明 ， 昂 体 表 面 的 结构 个 完全 是 晶体 内 部 相应 结构 的 面 的 延续 。 蝇 体 表面 
是 晶体 三 维 周期 性 结构 和 真空 之 间 的 过 滤 层 ， 可 以 将 它 看 作 是 特殊 的 相 一 一 表面 相 。 


а, and а, 表示 晶体 内 部 与 表面 平行 的 平面 基 天 ， 虽 体 表 面 二 维 唱 格 基 天 为 : q, and а, 
这 网 族 基 天 有 可 能 是 不 同时 一 一 表面 的 再 构 。 


а/а and a, // a; 
典型 表面 再 构 之 一 : R(h,h,,h),, — _ _ _, ” ， 如 图 XCH001 053 01 所 示 。 
а, = pa, and a, = да, 


R 一 一 晶体 材料 ， (hhzhs) 一 一 lk STÉT 38. 
例如 : 5111), 一 一 E ап) 表面 原子 排放 的 周期 为 体内 相应 平面 的 7 合 。 


SCHOOL 053 01 SCHOOL 053 02 


Оп the surface 


Noa//a and а, // a; _ 
典型 表面 骨 构 之 二 : R(h.h,,h,) 0 一 一 ， 如 图 XCH001 052 02 所 示 。 


一 一 _ 一 9 5 
Za,,a, = La, а, 


例如 : Ni(100) , 一 其 中 S 为 表面 吸附 原子 。 


x. 2—450 (S) 


ВУЛ АВЕ, НЕЕ 5 81-57-8730. 50А, а 
可 由 低能 电子 衍 遇 (LEED， Low Energy Electron Diffraction) 获得 表面 再 构 的 儿 何 规律 。 
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; 


E 


== 国体 的 结合 


pe 唱 体 结合 时 类 型 

pe 虽 体 结合 的 物理 本 质 

”固体 结合 的 基本 形式 与 固体 材料 的 结构 、 物 理 和 化 学 性 质 有 密切 联系 

$2.1 85156 

元 素 周 期 表 中 第 1 KWESTA (Li, Ма, К, Rb, Cs) 与 第 УП Eiere (F. СІ, Br D 化 


合 物 (如 NaCl, CsCl， 晶 体 结 构 如 图 XCH001 009 01 和 XCH001 010 所 示 ) 所 组 成 的 晶体 是 典 
型 的 离子 晶体 ， 半 导体 材料 如 CdS、Zns 等 亦 可 以 看 成 是 离子 晶体 。 


XCH001_009_01 


以 ССІ Л], ЕФӘК, Cs 原子 失去 价 电 子 ，C1 RESES, ERAST UASA 
单元 ， 正 人 风 离 子 的 电子 分 布 高 度 局 域 在 山子 实 的 附近 ， 形 成 稳定 的 球 对 称 性 的 电子 充 层 结构 ; 


Na: К” Rb* Cs“ 
S — №, 一 Ar. 一 Kr, à — Хе 
i Cr Br Г 


pe ВАННА: 可 以 把 正 、 负 离 李 作为 一 个 刚 球 来 处 理 ; 

pe 离子 晶体 的 结合 力 : 正 、 负 离 李 之 间 靠 库仑 吸引 力作 用 而 相互 靠近 ， 当 靠近 到 一 定 程 度 时 ， 由 于 
泡 利 个 相 容 原理 ， 网 个 税 李 的 财 合 帝 层 的 电子 云 的 父 欠 会 产生 唱 大 的 排斥 力 。 当 排斥 力 和 吸引 力 相 
DFEN, ERREA; 

- — ASRASA ; 

м 55-68009 01178520 RAEE 8 (例如 CsCl 晶体 ) 


pe 由 于 离子 晶体 结合 的 稳定 性 导致 了 它 的 导电 性 能 产 、 炊 点 高 、 便 度 高 和 脱 胀 系数 小 \; 
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pe 大 多 数 离子 晶体 对 可 见 光 是 透明 的 ， 在 远 红 外 区 有 一 特征 吸收 峰 。 
氟 化 钠 型 (NaCl、KCI、AgBr、PbS、MgO)( 配 位 数 6) 
氧化 钨 型 (CsCl、 TIBr、 TID ( 配 位 数 8) 
离子 结合 成 分 较 大 的 半导体 材料 ZnS 等 〈 配 位 数 4) 

2. 离子 晶体 结合 的 性 质 
1) 系统 内 能 的 计算 


晶体 内 能 为 所 有 离子 之 间 的 相互 吸引 库仑 能 和 重 荀 排 斥 能 之 和 。 以 Масі 晶体 为 例 ，r ЛАЗНЕ В 


q° (— 1) t 
de, (n° r° + nr’ + nir’ ) 


子 的 距 丙 ， 一 个 正 离子 的 平均 库仑 能 : 了 > ， 
пуп, n ARABERNES, BI 1/2 一 库仑 作用 为 两 个 离子 所 共有 ， 一 个 离子 的 库伦 能 为 相 
互 作 用 能 的 一 半 。 


] у _] ñ +n, 十 713 
Ska (49) CD 


2 Mi , Ma , Из 


5, М5 12 ЕРЕВАН, -DASE AB ERREN. 


一 个 负离子 的 平均 库仑 能 : => Du 7, n RODER (LUS 


2 2 2 2 2 2 
4лЕ (иг 十 37 +n3r’) 


q° äh 
АЛЕ (n r° + nr" 十 ni rÀ e 


н 一 个 原 胞 有 两 个 离子 ， 其 原 胞 的 能 量 : Y ' 


Пу, M2 ‚ Из 


q’ (GD aq’ 


' 
2 2 2 
(mn, +n, +n; ) 


1 2 — 


ATE ATE r 


WASTE 


| (—1) t , ЕС D | = 
=y = Ў, тлер 完全 取决 于 晶体 的 结构 。 


ni, №2, Из 


ЛАФ BABBEN 


相 邻 两 个 训 子 因 电子 云 有 显著 重音 时 的 排斥 能 :be RAL 


REVISED TIME: 05-4-9 -2- CREAIED BY XCH 


11038256 SS 第 二 章 导体 的 结合 _20050406 


在 NaCl 晶体 中 只 考虑 近邻 离子 的 排斥 作用 ， 每 个 原 胞 的 平均 排斥 能 : > 


2 
- 晶体 中 有 N 个 原 胞 ， 系 统 的 内 能 U =N- et 


ПЕК 


A=- B=6b 
АЛЕ) 


2) 平衡 时 晶体 的 体积 和 晶 格 常 
原子 形成 晶体 以 后 ， 系 统 具有 更 低 的 能 量 。 


如 琳 分 散 周 期 性 排列 的 原子 构成 的 系统 ， 其 内 能 为 零 ， 形 成 晶体 时 内 能 降低 ， 放 出 能 量 W， 称 W 为 
结合 能 。 一 W 丈 是 结合 成 晶体 后 系统 的 内 能 。 


不 考虑 热效应 ， 外 界 作 功 等 于 系统 内 能 增 量 , B) -pdV =dU, p=- 


晶体 只 受 大 气压 的 作用 ， 对 晶体 体积 的 影响 很 小 ， 由 此 可 以 确定 晶体 平衡 时 的 体积 和 唱 格 常数 。 
ЕК А В 
离子 晶体 的 内 能 : СЕМЕ 


XCH002 001 和 图 ХСНО02 002 EJ В ВЕР Ж0РЕ В. eg, Uu 
Эн, З 5ВИ85(Е8Е/)\ 一 一 体系 的 内 能 最 低 。 


XCH002 002 


Force between two atoms 
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A nB B 一 
= 品格 常数 : U =0, -41B 0, „(И 
dr Г, 


1 1 
NaCl 虽 体 为 面 心 立 万 唱 格 ， 原 胞 体积 1а = nl =) 
一 一 对 于 NaCl 晶体 相 邻 正 负离子 之 间 的 距离 思 为 相 邻 正 粒子 之 间距 离 的 二 分 之 一 : =a/2 


e 平衡 时 NaCl 晶体 体积 : У, = 2Nr2 


3) 晶体 的 体 变 模 量 和 结合 能 


dp dU d'U 
К Lët = Es 次 万 二 一 ` 入 得 到 = 
ИЗ: К "dE So SS КЛ К = (V 
V 


es d'U A B 
平衡 状态 下 : K= = ),, U = М + У =2№ 代入 
r r 


I _ 24 п(п+1)В 


得 到 К = 
= 18r, d SS SSC 
dU A nB 2 
利用 和 | ”=0 得 到 的 : ner 
dr ln Do h 475, 


| 2 
me ATES K= L 
4xe, x 18r 


一 一 依据 实验 测 得 的 唱 格 常数 和 体 变 模 量 ， 从 上 式 可 以 确定 排斥 力 中 的 参数 n. 


晶体 的 结合 能 : W =-U(r,) 


A B A nB ~ 
МО = М4], = T=0 和 4= 一 一 А 
y r 0 l de, 
Nag’ l 
= 晶体 的 结合 能 И = 99 (1-5 
ATEN n 


一 一 根据 不 同 晶体 确定 的 na， 可 以 计算 结合 能 。 
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$2.2 共 价 结合 

共 价 结合 是 靠 两 个 原子 各 页 献 一 个 电子 ， 形 成 所 谓 的 共 价 键 。 

元 素 周 期 表 中 第 IV 族 元 素 C(Z = 6)、Si、Ge、Sn ( 灰 锡 ) 等 晶体 ， 属 金刚 石 结构 ， 为 共 价 晶体 。 
共 价 键 的 现代 理论 以 所 分 村 的 量 村 理论 为 基础 。 

两 个 氨 原 子 A 和 B， 在 自由 状态 下 时 ， 各 有 一 个 电子 ， 其 归 一 化 波 函数 : Ф, апа o 


h? 
т А +V,)@, =€ @, 
每 个 氢 原 子 中 的 电子 满足 薛 定 谓 方 程 :  “… 一 一 Г, V, 为 原子 核 的 库仑 执 


2 


h 
GY +V, )@, = Ев в 


一 一 RIB, RAAE, БТ. РАТЬ ЛК РВ 


h° 2 
描写 其 状态 的 哈密 顿 量 : Н = - Vi -5V2 tVa tt Vn +V; +Vo 


一 一 下 标 A 和 B 代表 网 个 尿 子 ，1 和 2 代表 内 个 电子 。 

氢 分 椰 体系 的 电子 满足 的 薛 定 谓 方程 : Hy = Ew 

用 分 子 轨 道 法 (Molecular Orbital method MO method) 简 化 处 理 问 题 。 
一 一 首先 忽略 两 个 电气 之 间 的 相互 作用 Vi， 使 问题 向 化 为 单 电 李 问 题 。 
一 一 其 次 ， 假 定 两 个 电子 总 的 波 函 数 : vir, №) = w (Ри, (Ӯ) 

W (r), и, (T) 分 别 是 氢 分 李 中 网 个 电子 的 波 轴 数 。 


и (r), (7) 一 一 分 子 轨道 波 加 数 


h? 
Go +V a + Vs ln, = EW 
oamseereng, 27 一 一 单 电子 波动 方 和 
CH: +V + Га М, = БМ, 
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因为 网 个 等 价 的 原 村 A 和 B 有 : & ==, =&, ЧМ рамы (7), e, (r) 为 原 李 轨道 


FAR 91(7), p (Г) 的 线性 组 合 一 一 原子 轨道 线性 组 合 (Linear Combination of Atomic Orbitals 
LCAO )。 
Wi(7)= С[ф,(7) +4@, r] 一 一 ER RENS A =l, C, 为 与 一 化 前 业 
_ + Bonding state 
Jsu. V. Ри) ge 
и = С (Ф,-9,) Antibonding state 
Hv dr 
E, = kä ES 2C:(H и + H ,) 
[и.а 
0107558 22 |8) УВЕ 2 229: 
Í w Hy dř 
e e en HÄ (H H 
Гри ar 


== Н, = [ф.Нф = [рну = є, Н = |o, Hodi = |9sHosdr <0 


H. 0 表示 负电 子 云 与 原子 核 之 间 的 库仑 作用 ， 这 使 得 成 键 态 的 能 量 相对 于 原子 的 能 级 降低 了 ， 


与 此 同时 及 键 态 的 能 量 升 局 了。 在 成 键 态 上 可 以 填 宛 两 个 自 旋 相反 的 电子 ， 使 体系 的 能 量 下 降 ， 意 
5818 DICH, 408 XCH002_ 003 所 示 。 


| Wave function for antibonding state 


Š т Лог antibonding state 


Е — 
Ф 
G В] - See 26 ‘ву Jor bonding “| 


ДА 


Overlap of Wave ee 
XCH002 003 


共 价 键 结合 具有 两 个 基本 特征 : 饱和 性 和 万 同性 


Wave Se, Jor E state 


BHIE 一 一 以 共 价 键 形式 结合 的 尿 地 所 能 形成 鸭 键 的 数目 月 一 个 最 六 值 ， 每 个 键 仿 有 2 “85, 
分 列 来 目 网 个 原子 。 


共 价 键 是 由 未 配对 的 电子 形成 ， 价 电子 膏 层 如 果 不 到 半 满 ， 所 有 的 电子 都 可 以 是 不 配对 的 ， 因 此 成 
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键 的 数目 丈 是 价 电子 数目 ; 当 价 电子 帝 层 超过 半 满 时 ， 根 据 泡 利尿 理 ， 部 分 电子 必须 目 旋 相 反 配 对 ， 
因此 能 形 友 的 共 价 键 数目 小 于 价 电 所 数目 ; 


ГУ 族 一 VI 族 的 元 素 依靠 共 价 键 结合 ， 共 价 键 数目 符合 8 — N IRN. 


РО 一 一 尿 亏 只 在 特定 的 万 向 上 形成 共 价 键 ， 各 个 共 价 键 过 间 有 确定 的 相 对 取 同 。 


根据 共 价 键 的 量子 理论 ， 共 价 键 的 强 弱 取决 于 形成 共 价 刍 的 两 个 电子 轨道 相互 交 革 的 程度 ， 即 一 个 
原子 在 价 电 子 疲 迎 数 最 大 的 万 同上 形成 共 价 键 。 


一 一 但 对 于 金刚 石 中 C 原子 形成 的 共 价 键 ， 要 用 “轨道 杂 化 ”理论 进行 解释 。 


C 原 子 中 : 6 TEZ, 15°, 250 2p*。 在 这 种 情况 下 只 有 2 个 电子 是 未 配对 的 。 而 在 金刚 石 中 每 个 C 
原子 和 4 个 近邻 的 C 原 子 形成 共 价 键 。 


仁 金 刚 石 中 共 价 键 的 基态 是 以 2s 和 2p 波多 数组 成 的 新 的 电子 状态 组 成 的 : 


l 

Wnr ES > (Ф. 十 >. 十 Pap, + Pap ) 
l 

D. 7 Pos +0, Z Pap, Pap, ) 
l 

у = 50, = Pap, t Pap, Pap, ) 


l 
D, 7 Pos = Pap, T Pap, +Ф,,) 


ENEE ERT 
顶 角 方向 上 ，4 个 2s 和 2p 电子 都 成 为 未 配对 的 ， 可 以 在 XCH001_008_01 
四 面体 顶 角 方 向 上 形成 4 个 共 价 键 。 


两 个 键 之 间 的 夹 角 : 109°28' 一 一 如 图 XCH001 008 01 所 示 。 
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$2.3 金属 性 结合 

ха x 
BIR UE II ERR, E к 
它们 的 最 外 层 电子 一 般 为 1~2 个 。 组 成 晶体 时 每 个 原子 | 
的 最 外 层 电子 为 所 有 原子 所 共有 ， 因 此 在 结合 成 金属 晶 
体 时 ， 失 去 了 最 外 层 (M 电子 的 原子 实 “ 沉 浸 ” 在 由 
价 电 子 组 成 的 “电子 云 ” 中 。 如 图 XCH002_004 所 示 。 


€ vlt ee es D Edel Cen EG a End ed 
ууа se 

`x 7з Е T. 
naf 5 Geht 


k 


=P r yt EF 8 F. r 

i t Ña ch iw käng? CH 
i į - Е "al A 
| | el WS 

3! ën ү ` 4 Í D 3 

H ra AM OK 
e Se РАЙ" SC i A к 
Е Бы N 

Ë d 


Lé CECR) : 
(A 
гы E 
KÉ vi. WA 
d A-Zeit 
we EA 
dh 


Ge 
SÉ 
24 
L ki 


Gë 
w 9 

Ze G q ТА - 
SIAN мт ch ` 


Ki 


-Få 


j d a EAN ) d i ih 
RASA WE 
AIR | - | 

7 Н ПА - 
A Wu | 17 A P o (LA 
м w" 
Іл Г 


D 


Loi 
I 
P 


- ia 


这 种 情况 下 ， 电 子 云 和 原子 实 之 间 存 在 库仑 作用 , 体积 。 3 让 
越 小 电子 云 密 度 越 高 ， 库 仑 相互 作用 的 能 愈 低 ， 表 现 为 а ӘЙ Баалоо E 0. 
原子 聚合 起 来 的 作用 。 AS 


L 
ты, 


4 ИВИС): ЕУ 3010885752 |8)8Ј8ФЕВ 67), ХИН, R 
求 排列 最 又 宪 ， 这 样 势 能 最 低 ， 结 合 最 稳定 。 因 此 大 多 数 金属 具有 面 心 立 亡 结 构 ， 即 立 万 窗 积 或 六 
角 密 积 ， 配 位 数 均 为 12。 

Ф 立方 密 积 (Cu. Ag. Au. Al) ( 面 心 立 方 结构 ) ( 配 位 数 12) 

4 六 角 密 积 (Be、MMg、Z、Cg 

5 体 心 立 方 结构 (CC Na, K, Rb, Cs, Mo, W) ( 配 位 数 8) 

% 民 好 的 导电 本 领 ， 结 合 能 比 前 面 网 种 唱 体 要 低 一 些 ， 过 涛 金属 的 结合 能 较 六 。 

唱 体 反 平衡 是 依靠 库仑 作用 力 和 一 定 的 排斥 力 而 维持 的 。 

排斥 来 自 两 个 万 面 

一 一 但 体积 减 小 ， 电 子 云 的 室 度 增 大 ， 电 子 的 动能 将 增加 


一 一 当 原 子 实 相 瑟 接 近 到 一 定 的 距离 时 ， 它 们 的 电子 云 友 生 显 铸 的 重 夏 ， 将 产生 强烈 的 排 太 作 用 。 


金属 性 结合 对 原子 的 排列 没有 特殊 的 要 求 ， 这 使 得 容易 造成 原子 排列 的 不 规 汪 性 ， 使 其 其 有 很 大 的 


Ж, 


l 
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$2.4 光 德 已 耳 斯 结合 


元 素 周 期 表 中 第 VII 族 С) 元 素 在 低温 下 所 结合 成 的 晶体 ， 是 典型 的 非 极 性 分 子 晶 体 。 为 明确 
起 见 ， 我 们 只 介绍 这 种 分 子 唱 体 。 


惰性 元 素 最 外 层 的 电子 为 8 个 ， 具 有 球 对 称 的 稳定 Е wi 
封闭 结构 。 但 在 某 一 瞬时 由 于 正 、 负 电 中 心 不 重 合 Р 
而 使 原子 呈现 出 瞬时 偶 极 矩 ， 这 就 会 使 其 它 原子 产 
生 感应 极 和 矩 。 非 极 性 分 子 晶体 就 是 依靠 这 瞬时 侦 极 € 
БВУ ВЕРЬ, 这 种 结合 力 是 很 微弱 的 。1873 
年 汉 德 已 卫 斯 (Van der Waals) 提出 在 实际 气体 分 子 | 
中 ， 两 个 中 性 分 子 间 存 在 着 “分 子 力 ” 当时 他 并 没 
有 指出 这 力 的 物理 本 质 ， 现 在 知道 晓 时 偶 检 知 起 Фо —— ВӘ 
的 力 是 分 子 力 的 一 种 。 如 图 XCH002_005 所 示 。 ч | +à d 


惰性 元 素 因 具有 球 对 称 ， 结 合 时 排列 最 紧密 以 使 势能 最 低 ， 所 以 Ne. Ar, Кг, Хе 的 晶体 都 是 面 心 
T 廊 结构 。 它 们 是 透明 的 绝缘 体 ， 歇 氮 特 低 ， 分 别 为 24K. 84K, 117K 和 161K。 


网 个 惰性 原子 之 间 的 相 瑟 作用 势能 


两 个 相距 为 的 原子 ， 虽 然 电 子 是 对 称 分 布 ， 但 在 某 个 瞬时 具有 电 侦 极 矩 。 
设 原子 1 的 暧 时 电 偶 极 撼 ; р, ， 在 r 处 产 生 的 电场 巨 ~ GR 


ЕИЗ р, : р, =аЕ, а 为 原子 的 极 化 率 。 
2 
两 个 电 偶 极 子 之 间 的 相互 作用 能 : ДЕ = 外 和 ，AE =A 


相互 作用 能 与 р, 的 平方 成 正比 ， 对 时 间 的 半 雹 值 不 为 零 。 这 种 力 随 忠 镶 增加 下 降 很 快 ， 两 个 原 李 之 
IO EFRR. 


Е A В 
靠 范 德 瓦 耳 斯 力 相互 作用 结合 的 两 个 原子 的 相互 作用 势能 可 以 表示 为 : wx( 门 = 一 所 + 


其 中 


В 
ЕЕК, A 和 B 为 经 验 参数 ， 都 是 正 数 。 


r 


引入 新 的 参量 : = and с, 460° = А, 450° = В 
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_ O 12 О РЕС = 
u(r) = 45[( 一 ) 一 (一 ) | 8320) 一 琼斯 (Lennard-Jones) 势 
r r 
l 
晶体 的 (N 个 原子 ) ВЈ ВЕ: = NG) A, С)" "ACC (参照 《固体 物理 学 》( 上 ) 


БМ ). 


根据 努 能 多 数 的 最 小 值 可 以 确定 晶 格 常数、 结合 能 和 体委 模 量 。 
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Š 2.5 元 素 和 化 合 物 晶体 结合 的 规律 性 


一 种 晶体 采取 何 种 基本 结合 万 式 取决 于 原子 束缚 电子 能 力 的 强 弱 。 原 子 的 负电 性 是 用 来 标 赤 原子 得 
失 电 子 能 力 的 物理 量 。 


Mulliken 原子 负电 性 定义 : 负电 性 ==0.18( 电 离 能 十 杀 和 能 ) (еу) 


BAR: 使 原子 失去 一 个 电子 所 需要 的 能 量 ; 


亲 和 能 : 中 性 原子 吸收 一 个 电子 成 为 负离子 所 放出 的 能 量 。 
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第 三 章 腥 格 振动 与 晶体 的 热学 性 质 


实际 晶体 中 的 原子 在 平衡 位 置 为 原点 作 振 动 ， 晶 格 振 动 的 研究 ， 最 早 是 从 晶体 的 热学 性 质 开 始 的 。 
热 容量 是 热 运动 在 安 观 性 质 上 最 和 直 授 的 表现 。 


杜 隆 一 珀 蔡 经 验 规律 : 一 摩尔 固体 有 N 个 原子 ， 有 3N 个 振动 自由 度 ， 按 能 量 均 分 定律 ， 每 个 自由 
度 平均 热能 为 kT 


摩尔 热 容量 : 3Nk=3R 一 一 将 固体 的 热 容量 和 原子 的 振动 联系 起 来 。 
一 一 实验 表明 在 较 低 的 温度 下 ， 热 容量 随 着 温度 的 降低 而 不 断 下 降 。 
一 一 晶 格 振动 是 研究 固体 宏观 性 质 和 微观 过 程 的 重要 基础 。 
晶 格 振动 对 晶体 的 热学 性 质 、 电 学 性 质 、 光 学 性 质 、 超 导电 性 、 磁 性 、 结 构 相 变 有 密切 关系 。 
晶 格 振动 在 晶体 中 形成 了 各 种 模式 的 波 ， 简 谐 近 似 下 ， 系 统 的 哈密 顿 量 为 相互 独立 的 简 谐振 动 哈密 
eege 这 些 模 式 是 相互 独立 的 ， 模 式 所 取 的 能 量 值 是 分 立 的 ， 可 以 用 一 系列 独立 的 简 谐 振子 来 
描述 这 些 独立 而 又 分 立 的 振动 模式 。 
这 些 谐振 子 的 能 量 量子 一 一 声 子 。 晶 格 振动 的 总 体 就 可 看 作 是 声 子 的 系 综 。 
$31 简谱 近似 和 简 正 坐标 
简 谐 近似 : 只 考虑 最 近邻 原子 之 间 的 相互 作用 
晶体 由 N 个 质量 为 m 的 原子 组 成 。 考 虑 第 mn 个 原子 。 
一 一 第 na 原子 的 平衡 位 矢 ; R, 
一 一 第 n 原子 偏离 平衡 位 置 的 位 移 矢 量 : д.0) 一 一 可 以 将 其 作为 原子 位 移 矢量 宗 量 
一 一 第 n 原子 的 位 置 矢量 : BB д, (0) 


B (人 在 三 个 方向 上 的 分 量 : д (i=1, 2, 3) 


一 一 对 于 NN 个 尿 子 位 移 矢 量 共有 3N 个 分 量 : д, (1=1 2, 3 4,…, ЗМ) 


3N OV 
N 个 原子 体系 的 势 和 ЕЕ ЧЕТ а ЕУ : V = А SE ди ЕТЕ гадои + High items 
j 217 Г) 


i=] 
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Ch RE 
С ВУИ, = 0， 在 半 衡 位 置 : о =0, Ней 


1 < 
得 到 : /= ar Së ии, 一 一 简 谐 近似 条 件 下 的 势能 函数 


2; „Jl 


] . 
N 个 原子 体系 的 动能 函数 : T = SEAN 


і=1 


3N 


I 
АНУ run H =T +V = L; 
条 统 的 哈密 顿 量 : 十 SERA SE ZA 


i=1 
一 一 直接 应 用 上 式 去 求解 系统 的 问题 ， 由 于 存在 坐标 的 交叉 项 而 要 得 非常 困难 。 
5| 入 正则 (E) ХА: 


О, О,, OO 一 一 原子 的 坐标 和 正则 坐标 通过 正人 交 变 换 联 系 起 来 。 


3N 
动能 为 正定 ， 据 线性 代数 理论 ， 假 设 存在 线性 变换 : )т, = 》 ot, 
i=1 


系统 的 哈密 顿 量 : Н = SH +— Уе ГО 


ke 


拉 格 朗 日 函数 : -720 - ag 
OL . 
ЩЕ) =: р, =— =Q, 
则 动量 : р, 59 О, 
1 3N ] 3N 
系统 的 哈密 顿 量 : Ss aE 一 一 消除 了 交叉 项 
?= i=l 
‚ ОН 
Hz 
ЛІ =. I 
由 正则 万 程 он 
Р 60 
得 到 : О +020, =0, і=1, 2, 3,...3М 一 一 3N 个 独立 无 关 的 方程 。 
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任意 简 正 坐标 方程 的 解 : О, = Asim(ot+ ó) 一 一 振动 圆 频率 o, 
简 正 振动 : 表示 整个 晶体 所 有 原子 都 参与 的 振动 ， 且 振动 频率 相同 。 


振动 模 : 由 往 正 坐标 所 代表 的 所 有 原子 一 起 参与 的 共同 振动 ， 称 为 一 个 振动 模 。 


一 一 如 果 只 考察 某 一 个 振动 模 ， 原 子 的 位 移 宗 量 坐标 : m =Q, = Аво) 


一 如 果 唱 体 中 存在 多 个 振动 模 ， 原 子 的 位 移 守 量 坐 标 : = > 


站 


系统 的 能 量 本 征 值 计算 


O 
正则 动量 算 符 : p. = - 访 一 一 
Пр == у: р, "оо 


АВЕО ЛЕ: (一 e To ЭУ О; Jm, О, О, Оз) = Ви (О, OO 


>56 a 


20? О,, 03,0) but, О, 0,0) 


EB === 


=== raw = 1 д? 
任意 一 个 简 正 坐标 : [= 75 


1 


| oi š 0, 、 
АЖ: pu(O)= D > Aë, |o, HE —— DS 


3N 3N 
| 
系统 能 量 本 征 值 : E= Y e = (и, + эй 
i=] i=] 


系统 本 征 态 负数 : YO. 0,，0;,…0Q;w) = IZO 
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$3.2 — ЕЕ 5 5 


pe 绝热 近似 条 件 : ВУ namia, Olm Arr ED 589% 883957 
JODOI, ЕДВ 5 ВУ ll 5 ВУ АР 


昌 格 具有 周期 性 ， 虽 格 的 振动 具有 站 的 形式 一 一 RE, 


pe 格 站 的 研究 : 先 计算 原子 之 间 的 相 瑟 作用 力 ， 表 根据 牛 巾 第 二 定律 放出 原子 的 微分 运动 万 程 ， 最 
后 求解 万 程 。 


一 维 尿 子 链 ， 每 个 原子 都 具有 相同 的 质量 m， 六 衡 时 原子 间距 一 一 ВХ а, 


如 图 XCH003 001 01 所 示 。 п2 10-1 I n+l n+2 


м 原子 之 间 的 作用 力 


由 于 热 运 动 各 原子 离开 了 它 的 平衡 位 置 ， Ww 代表 第 n 
个 原子 离开 平衡 位 置 的 位 黎 ， 第 n 个 原子 和 第 ntl 个 
原子 间 的 相对 位 移 : 上 — H, o 


= а 


т Ші | (а 7 SE | 
设 在 平衡 位 置 时 ， 两 个 原子 间 的 互 作用 势能 是 v(a) 


一 一 产生 相对 位 移 6 = д, 一 1, 后 相互 作用 势能 变 成 v(a + ó) 


а?у 
аг? 


将 v(a+o) 在 平衡 位 置 附近 展开 ， 得 到 : v(a +ó)= у(а) + (2, Ó + > ),6° + High items 
一 一 第 一 项 v(a) KBX 

一 一 第 一 项 ( 仿 ), 为 雪 。 在 平衡 时 势能 取 极 小 什 

— 当 a 很 小 ， 即 振动 很 微弱 时 ， 势 能 展 式 中 可 只 保留 到 二 阶 项 。 


相 人 Sh 原子 间 的 作用 力 : f =- -ps 一 一 ав 


BE 
GC —— 7788 
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м 尿 李 的 运动 万 程 


如 果 只 考虑 相 邻 尿 可 的 互 作用 ， 则 第 n 个 原子 所 受到 的 态 作 用 力 : 


DL 7 n) Вии) = PW Tu, Zil 


En In. + Upi — 2 ); (n = 1, 2, FaN) 
对 于 每 一 个 原子 ， 都 有 一 个 类 似 上 式 的 运动 万 程 ， 因 此 万 程 的 数 日 和 原子 数 相 同 。 
pe 原 村 运动 万 程 的 解 和 振动 频率 

设 方程 组 的 解 是 一 振幅 为 A、 角 频率 为 % 的 简 谐 振动 函数 : u, = Де") 


—— qna 表示 第 n 个 尿 子 振动 的 位 相 因 子 


Su, delt 、H = delt Wil ët Au, = del wy) 代 回 到 运动 方程 : 
d’ u, 
m ЯР = Ви + А1 _ 2, ) 


消去 共同 因子 ， 得 到 : — то” = В(е teg — 2) 


利用 欧 拉 公式 后 得 到 : о = 20 1 cosag], w = 22, —sin Lee 
m 


В у, = e 一 般 是 波长 4 的 函数 。 
@ ~ 4 关系 代表 一 维 简单 晶 格 中 格 波 的 色散 关系 一 一 振动 频谱 。 
me PECH и, = 4e"“”? 的 意义 


HEET 


连续 介质 波 : Ae 1 = Де qx) 
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格 波 : L, Ss Ver 


一 一 晶体 中 格 波 和 连续 介质 波 具 有 完全 类 似 的 形式 。 一 个 格 波 表 示 的 是 所 有 原子 同时 做 频率 为 @ 的 
振动 。 在 简 谐 近似 下 ， 格 闵 是 简 谐 平面 波 ， 如 图 XCH003_001_02 所 示 。 


一 一 图 中 的 向 上 的 前 关 代 表 原 子 治 X 轴 回 右 振动 ， 同 下 的 前 头 代表 尿 李 治 X 9 Ед). ВВ 
KEIRA Hu GEO A JA 


XCH003 001 02 


格 波 的 波长 : 4 = 2 


2 
BEDEK: 了 = Si 


一 一 有 代表 治 格 站 传播 万 同 的 单位 天 量 
А oi 
БЕВА ` v, = S 
不 同 原子 间 位 相差 : тад пад = (n'—n)aq 
相 人 hh 两 个 原子 的 位 相 因 子午 : (и + 1)ад -naq = ад 


pe 格 波 冯 天 的 取 值 和 布 里 洲 区 


相 人 原子 位 相差 : aq > 27 +aq 时 ， 所 有 原子 的 振动 没有 任何 改变。 


BN 2 
如 图 XCH003_002 所 示 ， 格 波 1 (红色 标示 ) ВБ: q, = 全 = 
a a 


相 邻 原子 的 位 相差 : ад, = 


“P 2 Am 
29 绿色 标 IER: = 一 一 = 一 一 
RI CRET) ВУ: q, 4a 2д 
5 
А — & — 
ВЕНА: aq, = 27 + 5 XCH003 002 


一 一 РФ №, ЛБ ВЈ 5) su ala). 
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> п Л АА NN 
ХНА: -л<аа<л, ——<q<— 一 一 ВХ. 
a a 


一 一 НЕ ВХ OICHT, OI, Fito X EI DEE S а 


pe El F] (Born-Karman) Е ЕВЕ 


以 上 的 讨论 是 将 一 维 单 原子 晶 格 看 作 无 

限 长 来 处 理 的 ， 这 梓 所 有 原子 的 位 置 是 

等 价 的 ， 每 个 原子 的 振动 形式 都 一 样 。 

实际 的 晶体 都 为 有 限 的 ， 形 成 的 链 不 是 

无 认 长， 这样 链 两 关 的 原子 束 个 能 用 中 
间 原 子 的 运动 方程 来 描述 。 玻 恩 一 卡门 
(Born-Karman ) 提 出 采用 周期 性 条 件 可 

以 解决 上 述 困 难 。 如 图 XCH003 003 01 所 示 。 


_ SZ? 


dë 


— Gei CH CX 
= ` 

Zeie Ca AECH 

` Ad mech 

L Lei 


est ñi 


由 М ^^ ЕЕ ЈЕ ИЗВЕ, БИЧ УРТА 17809, ПЕ N 很 六 ， 其 中 的 原子 运动 
近似 为 时 终 运 动 。 在 处 理 问 题 时 要 考虑 到 环 链 的 衢 环 性 。 


如 图 XCH003_003_02 所 示 ,， 设 第 1 个 原子 的 位 移 u, ， 那 么 上 月 增 加 N 个 原子 之 后 ， 第 М 个 原子 的 


XCH003 003 02 N 


则 有 : H = ц 即 До О = Ло 
` | N+n п? 


h 只 能 取 N CHMA, RR а 也 只 能 取 N 个 人 不同 的 分 立 值 。 所 以 在 第 一 布 里 渊 区 包含 N 个 状态 。 


一 布 里 渊 区 状态 数 说 明 : 每 个 波 矢 在 第 一 布 里 渊 区 占 的 线 度 : q= ET 
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ЫЕ: q= 


XCH003 004 01 @ 


27/а _ 
27/1, 


第 一 布 里 渊 区 状态 数 : AN = 


м 色散 关系 mw = PE) 
m 2 


В|. а — O EJE q 
由 于 频率 是 波 数 的 偶 疯 数 ，@ = d dE a | а 
т 


色散 天 条 曲线 是 周期 性 的 ， 天 于 Оо 轴 对 称 的 。 


2 
在 9 空间 的 周期 为 : 一 
频率 的 极 小 值 : OO ，= 0， 频 率 的 极 大 值 : @ = 2E 
m 


当 0<g < 不， 与 其 相应 频率 的 变化 范围 : 0 < o < 2|Ë 
a т 


一 一 只 有 和 频率 人 在 0 和 WOX 2E 之 间 的 格 波 才 能 在 晶体 中 传播 , ВРВ а» DO CH 
m 
以 将 一 维 里 原子 晶 格 看 作成 低 通 滤波 器 。 


XCH003 004 02 (0) 


pe KERR (q — 0, 4 >> a)l) 


Elastic Wave Elastic Wave 


5q 一 0， 即 波长 很 长 时 ， зто) ~ A Omax 


aal 
m 


27 а 
S 
色散 关系 如 图 XCH003 004 02 所 示 。 


储 长 站 极限 下 一 维持 原子 晶 格 格 疲 的 色散 天 杂 和 连续 介质 中 弹性 疲 的 色散 天 条 @ = V. q 一 致 。 
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So Ó 
相 令 原子 之 间 的 作用 力 : 三 = po f= да(—) 
a 


—— K = Ja 原子 链 的 伸 长 模 量 


格 波 传播 速度 : с-а. = -J£ 
m mla Jp 


`Ë N K Oia S + = mo 
连续 介质 弹性 波 的 相 速 度 : V gastie gei 全,P 分 列 为 连续 介质 的 弹性 模 量 和 介质 密度 。 


一 一 可 见 两 者 相 速度 相同 。 因 此 在 长 波 极限 下 ， 对 于 一 维 单 原子 晶 格 格 波 可 以 看 作 是 弹性 波 ， 晶 格 
可 以 看 成 是 连续 介质 。 


we 短波 极限 (g — 情况 


EE 
m 


一 一 长 波 极限 下 ， 相 邻 两 个 原子 之 间 振动 的 位 相差 : q(n + )а — дпа = да — 0 


шо) 可 以 看 出 ， 此 时 w ARNE, Onax = a 


一 一 4=— Э о: TUN DIS 5, SCT eer, 0089 VCHO 002 02 


XCH003 002 02 


y XCH003_002_01 


在 短波 极限 下 ， 当 (g = 2) 


a 


格 波 的 波长 : 4 = -2а 一 一 两 个 相 邻 原子 的 振动 位 相 相反 。 如 图 XCH003 002_01 所 示 。 
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pe 尿 亏 位移 和 简 正 举 标 的 天 系 


第 q 个 格 波 引 起 第 n 个 原子 的 位 移 : Uy Ae O 


第 n 个 原子 总 的 位 移 ; u, = Хы = Уде 
5. О. — Е. mi u, = 04 —inaq ‚ Inn _ У 0/)N)Q.e 
Ia q 
| 3N 
et Jan, =X 0/) МО," 30 )mu, = aQ, 
q SE? 
/上 日 l —inaq 
得 到 : а, = —е 
N 
简 正 举 标 2, = ) NmAe™ 
1 —та `a Е ЖА — 
e “一 一 LESH (为 复数 形式 )。 


уу 


= 动能 和 和 势能 具有 六 方 和 的 形式 


线性 变换 wo。 = 


原子 位 移 为 实数 ， 要 求 O*(g) = O(-9g) 


1 N- 
— e” 为 N 项 独立 的 模式 ， 具 有 正 交 性 ， 即 ， хе? =8 


N n=0 


deg, ®%9-9= 5% 


| За | , ) ] №М—1 | AN [22,27% 
ina (q —q' inas ias x n 

— e = — @ 一 一 一 一 (e ) = === 

и боли = 
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Зе Иа .一 一 2 克 
27 ] e 8 ] — e S 8 0 
利用 9 =— xh 70q-q' =s, 282: 2л ` " 
Na ] 一 e 
] 一 区 人 


— l . 
pe 动能 的 正则 举 标 表 未 : Т= 2 mü, 
| ] ,位 
将 )m == ““ 代入 得 到 : Т= = 
9 )ти уу 2-0, 村 0, 
i _ 1 
pe ZE) ААЛ: U= 02 (z, — и) 


将 тр, = vie" TE vie" 
q e 


б іа(9+9') іад elt E 2те) 
= Р уо Де Aler еч Уе 
am Š С N GC 


| <S һаа) І tegt 
ina(q+4 _ ' ina(q+q' 

一 >》e SE gag: — Уе = () 

У 5 N = 


— 55100. {2 oi е) „U= og, d = cos(aq)} 


2 
将 oy = С 


S {1 — соѕ(а4) 代入 得 到 : U - 1020,0, EEN 
d 
] : I I : 
mw 52701 =: H=T+U= >], +271010, SKI +020, ) 
9 q q 
一 一 ВО, = )NmAe” 是 系统 复数 形式 的 简 正 坐标 。 


实数 形式 的 简 正 坐标 : 令 O(g) = те ва), м: Q*(2)= lag _ib(g)] 
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7 = Уа +0) 


елт- 5 aech, ва: 1” 
É ` U = 2 la (q) +b (g)] 
q>0 


= 5271012: H =T +U = 


Et Bee Da +) 


nq 


Gë 


0) OI 
~ 本 征 态 函数 : 01 Den Eine, Ba, Н, (2) 一 一 厄 密 多 项 式 


pe 一 个 向 正 符 标 对 应 一 个 谐振 子 万 程 ， 疲 鸳 数 是 以 简 正 坐标 为 宗 量 的 谐振 子 波 鸳 数 
pe 255: 晶 格 振动 的 能 量 量子 ; 或 格 疲 的 能 量 量子 。 

| e ] 
"Së eu, "nm, EH at, Zei RT (п, + et, ВУ, Ve 
An DES. Еф, 014885505555 (ЕН, RRES. 


ETS к ВУ ОУ 5 ЈАВУВА, ВР Е ECH E F Ве 
并 的 ， 因 此 声 子 系统 是 无 相互 作用 的 声 子 气 组 成 的 系统 


一 一 声 可 具有 了 能量、 动量 ， 可 以 看 作 是 准 粒 可 
一 一 格 站 在 晶体 中 的 可 以 理解 为 声 子 和 原子 之 间 的 帮 撞 
一 一 电 了 气流 在 晶体 中 鸭 散 射 可 以 看 作 是 电 李 和 声 李 之 间 的 相 己 作用 


一 一 苑 住 唱 体 中 的 散射 可 以 看 作 是 光子 和 声 子 之 间 的 相 刁 作用 
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$3.3 一 维 双 原子 链 声学 站 和 光学 六 


mw 一 维 复式 格子 的 情形 一 维 无 限 长 链 


一 一 了 和 Q 两 种 不 同 原 子 : m. M (Mm) 构成 的 一 维 复式 格子 


一 一 相 $h 同 种 原子 间 的 距 融 为 2a 一 一 复式 格子 的 唱 格 常数 。 


如 图 XCH003 005 所 示 。 


质量 为 M 的 原子 位 于 2n-1， 2n+1, 2843 +... 
质量 为 m 的 原子 位 于 2n， 2042, 2n+4 +, 


| 
м “Finish is: Han Phon — Ми — Hona) 


S 一 一 体系 N 个 原 胞 ， 有 2N 个 独立 的 万 程 
hp = 一 CC2LA 一 Ap — Hon) 


XCH003_005 : : 
_ Lb, = Ao aral :«— 2а == 
м" 廊 程 解 的 形式 : Ro : : 
Ве 21-4 20-2 : 2n Í 2042 2+4 
、 =_ _ Е т 
因为 M > m ,复式 格子 中 不 同 原 子 振动 的 振幅 一 M 
般 来 说 是 不 同 的 。 2n-3 2n-1 2n+1 2n+3 
N Han = Де!" 十 HH ` 一 一 CAE 
将 ТРИЕ 带 回 到 运动 万 程 得 到 : 
Ln = Ве 


-m@ A= В(е“ +е“)В – 2 ВА (28 – то? )А– (2,8 соѕад)В = 0 | 


2 一 一 
— Mæ’ B = В(е“ eeh 4—2 ВВ – (2 3 соѕа4) А+ (26 – Мо )В = 0 


28-то” —2Всозаа 


ë A. ВЋАЗЕ8Ј, АТА: 2 
—2Всозаа 265 – Мо 


à (m+ M) 4mM e > 
pe = p —— {I [1 =- 一 一 一 j 
o =p SS dE | eg аа]? 
2 авж 48815818, 05 q 之 间 存 在 看 网 种 个 同 的 色散 天 系 
一 一 一 维 复式 格 李 晶体 中 可 以 存在 网 种 独立 的 格 小 
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两 种 不 同 的 格 头 的 色散 天 系 : 


Optical phon 


XCH003_006_01 


эп branch 


2 „(m+M) _ АТМ ., 5 
ot = р SS: 1+1 SCH SIn аа]? } 
2 сы o mM n 7 
@ = р И-П Е + МУ sin aq]; 


Acoustical рйфпон branch 


如 图 XCH003 006 01 所 示 。 
mw” 格 波 的 振幅 -2а O м q4 


(2В-т@”)А-(2Всозаа)В = 0 


Жо, 和 只- 分 别 代入 , 
– (2 pP cosaq)A+ (2P -Mæ ° )b = 0 


2 = 
moi, -2p Ee ) _ _ mo: 2p 
eg A 2 p соѕад 


得 到 CA 
相 邻 原 胞 之 间 的 位 相差 : Zog 
为 了 保证 波 函 数 的 单 信 性 ， 一 维 复式 格子 q 的 什 限 制 在 : -r <2ag S Z 


п 


-Z <q< Z —— 第 一 布 里 洲 区 
P <q P HENA 
一 布 里 洲 区 大 小 : = 
h 
采用 周期 性 边界 条 件 : N(2ag)=2Zzh, q= 整数 


一 一 每 个 波 矢 在 第 一 布 里 洲 区 占 的 线 度 : q= 


一 一 第 一 布 里 洲 区 人 允许 q 的 数目 : -IEN 一 一 晶 格 中 的 原 胞 数目 


对 应 一 个 q 8095296: РММ 


一 一 总 的 格 波 数目 为 2N， 为 原子 的 数目 2N。 


REVISED TIME: 05-4-9 -2- CREATED BY XCH 


国体 物理 学 SE ВЕТ 电 格 振动 与 晶体 的 热学 性 质 _20030400 


XCH003 006 01 KO) 


pe РЕК BUTEA 


Optical phonbn branch 


ща Б ( 布 里 渊 边界 ) 一 一 短波 极限 情况 


lge BIMA : 


(о), = Суп +М)-(М-т = Kä 


1 1 agl 

(о) = CË {(т+ М)+(М-тур = (225 
mM m 

у М>, Ц: (о), > (O), TREO, ) > O> (O) 时 没有 格 波 。 

(on Lu toi ) ， 之 间 的 锁 率 范围 叫 频 率 阶 


一 一 一 维 双 原 子 晶 格 叫做 带 通 滤波 器 。 如 图 XCH003_006_01 所 示 。 


pe 4 一 0 — 20688) 


АтМ 


(m+ M) 4mM 
(m+ M° 


4-[0 -一 一 一 一 sin? aqg]2} 一 一 


ѕіп (aq) <<1 
тм (ma М) (94) 


МЕ x <<1, Их =1-5х 


2 | 
整理 后 得 到 : o -| Ё_ паа) 
m+ М 


28 
m+ М 


@ xa 


4 


一 一 _@2_ 的 色散 天 条 与 一 维 布 喇 菲 格子 的 情形 形式 上 是 相同 的 


一 一 由 完全 相同 原 志 所 组 成 鸭 布 呈 非 格 李 只 有 声学 站 
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та? -2p 


B 
Жа= 0, о =0 代 入 (一 ) _ = 
94 | | P 2 p cosaq 


B 
得 到 : = | 


一 一 ВФ) 18[6), УП ХСНО03 006 02 所 示 。 


一 一 在 长 声学 站 中 相 邻 原子 振动 方 同 相同 ， 并 且 振 幅 相 同 ， 它 代表 的 是 原 胞 质心 的 振动 。 如 图 
XCH003 006 02 所 示 。 


XCH003 006 03 


Long Acoustical Wave 


NM 


XCH003 006 02 


~ 光学 波 

а? = В Н +[l eng а 

SEN m+ MD S (а4)<<1 4—0 

当 9 ә 0( 即 波长 和 很 大 ) 时 : о, = E u= a Effective Mass 


В 02 
$ 0, = = Ç ЖЮ соѕад > 1 A (5), _ _ mo, -2p 
H А 2 Всоѕад 


得 到 | kl = -也 一 一 长 光学 波 中 同 种 原子 振动 位 相 一 致 ， 相 邻 原子 振动 方向 相反 


一 一 原 胞 质心 保持 个 概 的 振动 ， 原 胞 中 原子 之 间 的 相对 运动 。 如 图 XCH003_ 006 03 所 示 。 
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例题 在 一 维 复式 格子 中 ， 如 果 m =5x1.67x10 ” kg, =4, B=15N/m, + 
m 


1) 光学 波 频率 的 最 大 值 БИМ om ， 声 学 波 频 率 的 最 大 值 oO : 
2) MASAA SE, Ета 和 Lt 
3) ÆT =300 K 下， 三 种 声 李 数目 各 为 多 少 9 


4) 如 果 用 电 矿 波 激发 光学 波 ， 要 激发 о, 的 声 子 所 用 的 电磁 波 波长 在 什么 波段 ? 


R: D Знав: оу, = |22, ой, =3х10" rad/s 


= М 
光学 波 的 最 大 频率 : wm = a оО. ©° = E W =6.7x10* rad/s 
u | 


m+M о 
光学 波 的 最 小 频率 : o, EE? o EE =6x10* rad/s 
2) 相应 声 子 的 能 量 巨 0 bet , ЕО =0.442eV ; E? = hOg: ЕО =0.396 eV 


Ei = һәй, Ei, =0.198 eV 
3) 一 个 频率 为 @ 的 谐振 椰 具 有 激发 能 2 = (n+ ja 的 几率 : P, = Ce >f 


根据 归 一 化 条 件 》P = 》 Се =1 一 一 C= NN 


р go nl kar |. ои 
mo Je le ЭЕ D 
n n 


利用 Ух" — (1 Е x) ， 得 到 | P — amo t (1 _ e Til? 
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] _ 
EBK e, = (n er 谐振 子 的 平均 能 量 : z = A ,Р, 


2 = HL H Dho ь В = йо +(1— ene йе». ие" 


H H 


HA их" =, але — hO _ = = l l 


2 pio/kaT _ | (светат _1 2 
、 ¿= = A = aF = SCH | 
又 因为 处 于 简 正 频率 为 w,(9) 振 子平 均 能 量 : £ =(n.(q)+ С. 


| ЕЕ S | 
—— 0] 158 1, q 仿 的 声 子 六 均 数 : n.(q) = Т р 


1 


o2 max ГЕТ _ 1 


在 7 = 300 天 下 ， 光 学 波 频率 ol 的 声 子 数目 : по (00) = 


max max 


3 kT = 0.026eV SEL, =0.442 eV КЛ: по (09) = 
e0026 _ | 
по (00) = 4.14х10° 
l 0 


光学 站 频率 Opin 的 声 子 数 目 : п (Onin) — , WT Loi, ) = 2.42 x 10” 


holin И ЕТ min 
e min ' ИВ Е_ 1 


l 4 


> Я пах 


、 一 一 A K A A 
РЭЖ Opa 的 声 李 数目 : Nia (Ф) = 


(ei )=4.93х10“ 


hoa /kpT mas 
e max “В = 1 


4) РЕ, BUR оо .的 声 子 所 用 的 电磁 波 波长 在 什么 波段 ? 
ЮЛЕ“, = 0.442 eV ， 对 应 电磁 波 的 波长 为 4 = 2.8 um 


一 一 PAR 00 的 声 子 所 用 的 电磁 波 波长 在 近 红外 线 波段 (Near Infrared) (NIR) 
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§ 3.4 三 维 晶 格 的 振动 
三 维 复式 格子 : 晶体 由 和 = MIN,N; 个 原 胞 构成 ， 一 个 原 胞 中 有 n 个 原子 。 
п 个 原子 的 质量 分 别 是 : т, ть, ту, m, 


第 7 个 原 胞 的 位 置 : R(D = ла, +ра, +1а, 


(l fl Be (1 
原 胞 中 各 原子 的 位 置 : d ) d ) d ) ... d | 
1 2 3 n 


] І l I 
原 胞 中 各 原子 偏离 格 点 的 位 移 : д.) d. 4) И Е 


l l 
Е жаннан: т.д, |а, |+. 


а =1, 2, 3 一 一 原子 在 三 个 万 同上 的 位 移 分 量 ， 一 个 原 胞 中 共有 3n 个 类 似 的 万 程 。 
一 一 万 程 右边 是 原子 位 移 的 线性 齐 次 鸳 数 


_ for 大 全 


l 
BERDEA: al. 


将 方程 解 代 回 3n 个 运动 万 程 ， 全 下 天 于 A ° A, ° Ar AJ ° A, ° GE `. А, ° А ° A: 的 3n 个 线性 


齐 次 方程 : MO Aa = ) С, P а, 
К' В k.k 


根据 系数 行列 式 为 零 条 件 ， 得 到 3n 个 wj (j =1,2, 3,… 3n) 


ELE MOA =D Cal А 
k'B > 


93] А, А,, 4, … 示 趋 于 一 致 。 说 明 在 长 波 极限 下 ， 三 个 频率 对 应 的 格 波 描述 的 是 不 同 原 胞 之 间 
的 相对 运动 一 一 称 为 3 支 声学 波 。 


PA 3n 一 3 支 长 站 极限 的 格 波 反 述 的 是 一 个 原 胞 中 各 原子 间 的 相对 运动 ， 称 为 Зп – 3 5226532 
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结论 : 晶体 中 一 个 原 胞 中 有 n 个 原子 组 成 ， 有 3 支 声学 波 和 3n —3 支 光学 波 。 
mw ”三 维 格 子 中 ， 波 矢 为 矢量 ， 可 以 表示 为 : 9 = Xb +x b, + xb, 

一 一 b|，b,，b, 是 波 矢 空间 的 3 个 基 矢 


T> Ña №, E 为 3 个 系数 


/ [г-к i kä) _ der (gene ë.a) 
L, = А, е = А е 


| Пор! Let ilat-(Nza +R, |! hat 
A 218 – FSA #571 TRF: . L, ñ == Ане Ы = Ане Ы 
l der RI \ь, i[ wt— 3a +R, Duech 
идет espa 
2 h 
Sen "AN 
Naxb = 27 Ch d 
N,a,x,b, = 2⁄7 ; X, МИЕ ЖИЕС" _ № 
N,a,b, N, 
№а,х,Б, = 2л 
2л h, 
3 二 EE 
N,a,b, N, 
h- hz h> 
得 到 : а=— о +—-b,+—-b, 一 一 h, h, №, 3 4 
D 1 十 N, 2 N. 3 vs n, 
b b b. b:(b xb 
波 矢 4 空间 一 个 点 (一 个 状态 ) 占据 的 空间 体积 : V* = EE 100, х6) 
1 2 š N 
* а ЕЯ 
V* = гта , ў? = b ` (b, x Di 倒 格 子 原 胞 体积 
= мн: 全 =- 人 -人 mn- 
Wi “Db (b b) (27a) (2л) 


pe 52 4 的 取 值 


/ a daR I 
在 原子 振动 波 加 TARG 和 中 ， 波 矢 的 作用 体现 在 不 同 原 胞 之 间 的 位 相 联系 :era 
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e TB +4) Е e (Ч) 
R(D-G, = (1а +ра, +1а,)- (nb, +n,b,+n,b,)=2z(1In,+I,n, +1,п,) 


一 一 q30q+G, 产生 的 位 相 一 样 


b b 
一 一 过 一 
2 Ze: 
А D b b 
一 一 了 的 取 值 限制 在 一 个 倒 格 子 原 胞 中 ， 即 第 一 布 里 沙 区 : 1- <q, S— 
b. b 
— AE & 
2 Ena 
q Вул: =N 一 一 вА Elek? ZN 
о Ji ар <A 
2 N 2 » г. 
RE E ио Е 
N. А 2 N, 2 2 2 
T | №№ 
2 м, 2 2 2 


一 一 g8 N = №№, М, “Юа 


3nN 


Е = XO + eut, Е = > (4) +51 ho, (4) 


q 1= i=] 


共有 ЗІМ 种 不 同 的 模式 , 即 有 3N 6) о, (4) 值 。 此 外 唱 格 振动 能 量 的 增 减 必须 是 访 w; (4) 


整数 倍 


这 种 晶 格 振动 的 能 量子 称 为 声 子 (Phonon) 


REVISED TIME: 05-4-9 -3- CREATED BY XCH 


国体 物理 学 РЕ 第 三 章 晶 格 振动 与 晶体 的 热学 性 质 _20030400 


pe PENX 


一 维 布 里 洲 区 ， 如 图 XCH003 009 01 所 示 。 


XC H003_ 009 ) 02 


XCH003_009_01 


mm 


Brillouin Zone 1 


Brilk ps 1⁄2 пе П 


"s. e 
а = ai Е. 
正方 格子 的 基 矢 : 一 一 倒 格 子 原 胞 基 矢 : | 
а, = а р _ 27 + 
27] 


一 布 里 洲 区 


倒 格 子 空间 离 原 点 最 近 的 四 个 倒 格 点 : В, —b, b, —b, 


k. =+ 


ВЕР“): К, = + 一 一 由 此 围 成 的 区 域 为 第 一 布 里 济 区 , 或 商 约 布 里 渊 区 。 


Л Л 
а а 


зависи: (27)? 一 一 如 图 XCH003 009 02 所 示 。 
a 


e 第 二 布 里 渊 区 : 由 4 个 倒 格 点 
b +b,, —(b +b,), b-b., – (b, 一 b,) 的 垂直 平分 线 和 第 一 布 里 济 区 边界 所 围 成 。 
и 一 NI 27 2 
第 二 布 里 洲 区 大 小 : (C 
三 布 里 渊 区 :由 4 个 倒 格 点 22 2b, -26, – 2, 的 垂直 平分 线 和 第 二 布 里 渊 区 边界 围 成 。 


第 三 布 里 济 区 大 小 ， (< ， 如 图 XCH003 009 02 所 示 。 
a 
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> Z ` FZ ` AE 一 “и 2л 

e 其 它 布 里 渊 区 的 形成 可 以 用 类 似 的 方法 得 到 ， 每 个 布 里 渊 区 的 大 小 : (=) 
a 


此 外 每 个 布 里 渊 区 经 过 适当 罗平 移 忆 后 和 第 一 布 里 渊 区 重合 。 


2 РА ZS И 
LY 
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Š 3.5 离子 晶体 的 长 光学 站 


晶 格 中 的 声学 波 中 相 分 原子 都 沿 同一 万 同 振 动 。 光 学 疲 中 ， 原 胞 中 不同 的 原子 相对 地 作 振 动 。 


一 一 ЭК ЛЕН, 0952155528891 8008, 


一 一 长 声学 波 反映 了 原 胞 质心 的 振动 


一 一 长 光学 站 中 ， 原 胞 的 质心 保持 不 动 


如 果 唱 体 由 正 负 两 种 离 李 组成， 长 苍 学 波 使 唱 格 中 出 现 安 观 的 极 化 。 


І. 长 区 学 波 的 宏观 万 程 


由 两 种 不 同 离子 ( 正 、 人 负离子 ) 所 组 成 的 复式 格子 ( 立 万 晶体 )， 对 于 光学 波 ， 相 $h 的 不 同 离 子 振动 
РЕМ. 


一 一 当 冯 长 比 原 胞 的 线 度 大 得 多 ， 相 仓 的 同一 神 离 子 的 位 移 将 赵 于 相同 


在 半 流 长 的 范围 内 ， 正 离 李 所 组 成 的 一 些 布 喇 徘 原 胞 同 向 地 人 位移， 而 负 离 李 所 组 成 的 另 一 些 布 喇 徘 
原 胞 反 向 地 位 移 ， 使 晶体 中 出 现 宏观 的 极 化 。 如 图 XCH003 010 所 示 。 


一 一 长 光学 波 又 称 为 极 化 波 XCH003 010 


Positive lons 


原 胞 中 两 个 正人 负离子 的 质量 : М, апа М. 


ЕД ЭВ: д, апа H. 


描述 长 光学 波 运动 的 宏观 量 : W =(P. -a ) 


Q | 
Negative lons 
— MM 
Emn FRA SI — M = 一 ——: ZA = 
RIBA M +M 4 化 质量 
W=bW+b,E А 
не: "bb, Pond E: 宏观 极 化 强度 和 宏观 电场 强度 
P=b W tb E 


一 一 HEV =b 万 +b, 记 描述 离子 相对 运动 的 动力 学 方程 


一 一 方程 了 P= RH +b E 正 负离子 相对 运动 位 称 产 生 的 极 化 和 宏观 电场 存在 产生 的 附加 极 化 。 
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1) 静电 场 下 晶体 的 介 电 极 化 


DE 


在 恒定 电场 下 : 0 =0, P=- 
11 


2 
bh 


P=b,W +b, „E, РЕ(Ь,, — x 
11 


)Е 


因为 : &Е+Р= =(0)&Е, Р=[=(0)-П=Е 


2 
(mp = [e(0) — 1e, Ë 30 P = (b,, — 228 


11 


р> 
得 到 : Lem е, = b, — 2 


D 


2) 高 频 电场 下 晶体 的 介 电 松 化 
电场 的 频率 远 远 高 于 晶 格 振动 的 频率 ， 有 WWW=0, P = b,E 
比较 已 = [es(oo) -1 EMP = bE 得 到 : [e(%)-1]s, = by 


2 2 


由 [s(oo) — 16, = b #0[=(0) – є, = b,, — — 得 到 : [=(0)- stelle, = — L 
11 11 


在 长 光学 波 下 有 : -b150 一 一 横 长 光学 波 的 频率 


Е 2 
и = 00 


b 
b, = = )[e(0) – #(eo)]e, O, 
b 


— = [2(9%0) — 125 


№18) №, вым, КУБРА (LO), НВА 
伴随 有 宏观 的 极 化 电场 ， 极 化 声 子 主要 是 指 纵 光 学 声 子 。 


长 区 学 横 疲 并 不 伴随 看 宕 观 的、 无 谋 的 极 化 电场 。 长 光学 横 站 可 能 伴随 看 有 旋 的 厌 观 电场 ， 会 引起 
有 旋 的 磁场 ， 有 旋 的 电场 感 生出 有 旋 的 磁场 。 


一 一 长 光学 横 波 声 子 称 为 电磁 声 子 TO)， 长 光学 横 波 具有 电磁 性 ， 可 以 和 光 场 发 生境 合 。 
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Š 3.6 确定 虽 格 振动 谱 的 实验 万 法 


晶 格 振动 的 频率 和 波 矢 的 天 条 一 一 昌 格 振动 的 色散 天 系 ， 称 为 唱 格 振动 的 振动 谱 。 


МАЭ EI GLEN, X 射线 散射 和 区 可 与 虽 格 的 非 阐 性 散射 实验 来 测定 虽 格 振动 的 振动 谱 。 


EES ER 


入 射 晶体 时 中 子 的 质量 m, дер. EE-E 


12 2 +: Poto) Absorb a Phonon 
—:fhiw(g) Emit a Phonon 


一 一 声 子 的 准 动量 : hq 


一 一 中 子 的 能 量 (0.02~0.04eV) 与 声 子 的 能 量 (~10 ?eV) 具有 相同 的 数量 级 。 实 验 只 要 测 得 各 个 
方位 上 入 射 中 子 和 散射 中 子 的 能 量 差 。 ”确定 声 子 的 频率 , 并 根据 入 射 中 子 和 散射 中 子 方向 的 几何 
天 系 傅 定 声 李 的 波 天 ， 残 可 以 销 定 声 李 的 振动 谱 w(9) ~ q 。 


一 一 从 反应 堆 出 来 的 慢 中 子 的 能 量 与 声 子 的 能 量 授 近 , 因此 可 以 比较 容易 地 测定 中 所 散射 击 后 的 能 
量 共 化 ， 从 而 和 赴 援 准确 地 给 出 声 李 能 量 的 信息 。 


2. 光子 与 晶 格 的 非 弹 性 散 尉 


频率 和 波 舌 为 O, 磊 的 入 射 光 子 ， 受 到 声 子 散射 后 ， 变 成 频率 和 波 矢 为 wo, k 的 散射 光子 ， 与 此 同 
时 在 晶 格 中 产生 ， 或 吸收 一 个 频率 和 波 矢 为 (5),， а 的 声 子 。 光 子 与 声 子 的 作用 过 程 满足 : 


+: ho(g) Absorb a Phonon 
—:fho(g) Emit a Phonon 


Ak ез г> 
АЕ == <р 


5: ho'—ho = +ћо(д), | 


动量 守恒 : hk'-hk = +hq+hG, 
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一 一 固定 入 射 花 的 频率 和 入 射 万 向 ， 测 量 不 同方 向 的 散射 花 的 频率 ， 可 以 得 到 声 李 的 频率 和 波 和 天 的 
х, 80255-87218 (4) ~ q 。 


1) 区 村 与 长 声学 波 声 椰 相互 作用 一 一 区 地 的 布 里 渊 散射 
一 一 КРМ: @(q)=v,q 
一 一 对 于 光波 : wo= k= vk 
n 
因为 v, <<c， 如 琳 光 子 波 矢 与 声 子 疲 天 大 小 近似 相等 : k=q (可 见 光 光子 的 站 天 ~10 cm ) 
ПВ: @ >> @(а) 
РМ: Dons bo o = o'—k = k' 
一 一 ШЖ К а д 856 S 5) PP S BNP JJ, A BT E BT ORT ЗЕЯ. 


长 声学 波 声 子 的 波 矢 q 可 近似 地 写成 为 : q = 2k Sk ， 如 图 XCH003 011 所 示 。 


NCH003_011 k Р 


在 不 同 角度 方向 测 得 的 不 同 的 散射 沦 李 的 频率 w ， 代 人 入 
004) = 0 —@' 得 到 声 李 的 频率 。 


同时 根据 g = 2k sin S 计算 声 子 的 波 矢 , 这 样 就 得 到 了 声 子 的 


2/10 0(4) ~ 9 • 
散射 光 和 入 射 光 之 间 的 频率 位 移 : |0 ol 10° ~ 3х10" Hz 一 一 布 里 渊 散射 
и Ват Kaes 


2) 光子 与 区 学 波 声 子 的 相互 作用 一 一 光村 的 拉 曼 散射 
光子 与 光学 波 声 子 友 生 作用 满足 : 

能 量 守恒 : fw'-hw = +ho(89) x | сока) 
动量 守恒 : hk'—ħk = +hq ЕАС, ns 


由 于 光速 с 的 数值 很 大 ， 对 一 般 可 见 光 或 红外 光 的 频 深 ， 波 矢 上 很 小 ， 因 此 , 光子 与 光学 波 声 子 友 
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生 相 互 作用 ， 要 求 声 子 的 站 和 天 q 也 必须 是 很 小 。 


一 一 光村 的 拉 曼 散射 只 限于 光村 与 长 花 学 波 的 声 李 的 相互 作用 。 量 所 能 级 跃迁 如 图 XCH003_012 
所 示 。 


散射 光 和 入 射 光 之 间 的 频率 位 移 : ю-@|=3х10” ~ 3х10° Hz 一 一 Raman 散射 
3. X 光 非 弹性 散射 
XX 光 光子 具有 更 高 的 频率 ( 波 矢 可 以 很 大 )， 可 以 用 来 研究 声 子 的 振动 谱 。 由 于 X 射 线 能 量 (~10 “eV) 


远 远 大 于 声 子 的 能 量 (~10 “eV)， 所 以 在 实验 技术 上 很 难 精确 地 直接 测量 X 光 在 散射 前 后 的 能 量 差 ， 
因此 确定 声 李 的 能 量 是 很 困难 的 。 
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Š 3.7 局 域 振动 
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Š 3.8 晶体 热 容 隐 量 李 理论 
zs = дЕ T Ly, 
固体 的 定 容 热 容 : C, “(P Б 5 E 固体 的 平均 内 能 。 


一 一 固体 内 能 包括 唱 格 振动 的 能 量 和 电子 执 运 动 的 能 量 。 


实验 结果 表明 在 低温 下 ， 金 属 的 热 容 : С, = yT + АТ 


УТ 一 一 电 李 对 热 容 的 页 献 
47” 一 一 ， 晶 格 振动 对 热 容 的 贡献 。 在 温度 不 是 太 低 的 情况 ， 电 子 对 热 容 贡献 小 ， 可 以 忽略 不 计 。 


— 晶 格 振动 对 热 容 的 贡献 
根据 经 典 理论 一 个 简 谐振 动 平均 能 量 为 上 7。 

如 果 固 体 有 N 个 原子 ， 总 的 平均 能 量 : E =3Nk,T 
Spam, C, = (D, 

C, =3R EE 

— 实验 表明 在 低温 时 ， 热 窑 量 随 温 度 迅速 趋 于 专 。 

= 唱 格 振动 的 量 了 理论 

先 考 虑 一 个 频 来 为 w 的 振动 模 组 成 的 子 体系 对 热 容 的 贡献 


] 
子 体系 由 一 系列 量子 能 级 ,= (п, йо, 组 成 一 一 量子 数 


l ss. _E. 
可 体系 处 于 量 可 能 级 为 书 ; = (и, tho, 的 概率 : P. = Ce EiT 


l 


ye that 


nj 


根据 归 一 化 条 件 > Р, => Ce ”=1 一 一 C= 


REVISED TIME: 05-4-9 - 1 - CREATED BY XCH 


7302856 SE ВЕТ 易 格 振动 与 晶体 的 热学 性 质 _20030400 


7817 e hoj Т 
пое 


п, Seid n; Se 


n; n; 


МАВ Хх" = (1- х) ， 人 得 到 Г, = e "ës — e j) 


) _ 
Е, = (n, län 谐振 子 的 平均 能 量 : E, => EF, 


ni 


_ 1 1 Së м, 
E = Уп, +), Е, = ho,+(-e "hone 


J J 


| eebe 
利用 тх Ca 


— ^ = Seq z єз === ] ] 
e ! ” — 
pe ДЖ Локо АЛ 


с, = 
V qT V 


е y о 
ЕТ 


т ту 


一 一 与 晶 格 振动 频率 和 温度 有 关系 


一 高 温 极 限 ks7 >> ho 


Ce CG Zz — +...) 
Ch Тс, Т БЫТ 
4 B Se 3 
Gei RS Ss GE ñ ] i 2. 
КТ 2 kT 
Cy =k, 一 一 ЛВ 
一 一 低温 极限 kT << ho 
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га j Ve ho, /ksT EN S Ve Ло /ksT EE )? 
k T k T k,T 

Cy =k, SES ПЪТ _ ~ Кр z тат ур C, =k, Dr 

“7-0, С, 一 0 

м 所 有 振动 模 对 热 容 的 页 献 一 一 虽 格 对 热 容 的 贡献 

三 维 唱 体 由 N 原 胞 ， 繁 个 原 胞 有 一 个 原子 。 

= “МНЕ ht — $ 能 = ] ho, 

晶体 中 有 3N | хе, w Li 能 Ев : Е(Т) = >z, (T); Е, = hO, Ттт ү 
3N — зм dE (T 

晶体 的 热 容量 : Cj => Cj. С, = 
j=l mo di 


1. 爱 因 斯 坦 模型 : NYFANNR SARSA, врт ВЧ 5 A DOE OS le el, 


_ ЗМ _ j ho. 
E= > E (o) = 2 Cho 二 
j=l j= е 一 
= 3N SNA 
Е = Get Ee ais _] 
дЕ ho Е дЕ ho 

C, = (一 一 )， = ЗМК 0 ТЕГ? тэга GC ае ае d о 

H (<) "бет "j (e hwo /kpT =i H r” т) 

а 
爱 因 斯 坦 执 容 外 数 : Wi 


Es ћа /kpT eet 


Og T 
её 


0 
e 爱 因 斯 坦 温 度 : ho=k,0,, С, =3М (т) aere 


选取 合适 的 0, 值 ， 使 得 在 较 大 温度 变化 的 范围 内 ， 理 论 计算 的 结果 和 实验 结果 相当 好 地 符合 。 
对 于 大 多 数 固体 : 0, =100 K ~ 300 К 


对 金刚 石 : 0, =1320 K ， 理 论 计算 和 实验 结果 比较 如 图 XCH003_013 所 示 。 
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6х 4.18 
`S === EL e — l 54.18 
ym ВУ: (ef? — г) С (еб 127 — e Zei Ke 
024х418 
E 
um | г. . 
(e! 1)? (бв + SE "Le" O 2X4.188E——— 
2T "an 1X4.18 
0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 0.6 0.7 08 0.9 1.0 
C, #3Nk, 一 一 与 杜 隆 一 珀 蔡 定 律 一 致 。 XCH003 013 Т/Ө. 
_ ho 
| ho ho — 
ya E EDD : т т ‚ C, ЕЗМ Ст Gab 


b 
一 一 热 容 按 温度 的 指数 形式 降低 ， 与 实验 结果 Cy = 47 不 符 。 
一 一 爱 因 斯 坦 模型 缺陷 : 忽略 了 各 格 波 的 频率 差别 。 


‚ 德 拜 模型 1912 年 德 拜 提出 以 连续 介质 的 弹性 站 来 代表 格 波 ,将 布 喇 菲 唱 格 看 作 是 名 疝 同 性 的 连 
Sen A 1 PARI 2 个 独立 的 横流 ， 其 色散 天 系 


XCH003 014 dÉ 
@ = С For Lognitudinal Wave | 


@ = Сд For Iransverse Wave 


对 于 三 维 晶 格 , 状态 密度 : У БАЯ, 
(27) 


РЕЯ q 个 是 连续 取 值 的 ， 人 允许 的 4 的 值 在 
q 空间 形成 了 均 久 分 布 的 皮子 。 


虽然 9 不 能 连续 取 值 ， 但 广 是 一 个 宏观 体积 ， 可 以 将 9 看 作 是 近 连 续 变 化 的 


一 一 如 图 XCH003 013 所 示 。 


2 V 
在 体积 元 d9 = dq dq, dq., №8: 一 一 49 - 


(Och 
SE ENEE, 二 4 cd 
对 于 各 向 同性 的 介质 : w = qv， 一 一 q 是 近 连 续 变化 ， 频 率 也 近似 于 连续 取 值 。 
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频率 的 数值 在 @ > о + do 之 间 振 动 模 的 数目 : An = о(о)Ао 


人 Ve ho, ЕТ 
一 一 十 ү = — + k, T 
一 个 振动 模 对 热 容 的 贡献 : C, = ky 一 一 一 一 一 一 
(ein Di _ D 


Са ho c 


Е S T 
= | -- 2(@)а® 
0 


ho/kaT _ 1) 


PARAE: С, 


频率 在 w — @ + do 之 间 ， 纵 波 的 数目 : SC 4ng dq 
2л 


d 
根据 德 拜 的 假设 ， 对 于 纵波 4= 二 ，dg = SŠ 
Ls C, 
纵波 的 数目 : —— od 
A Zei?" 0) 
y 
同样 频率 在 wo — о + do 之 间 ， 横 波 的 数目 : 2x 1 оао 一 一 两 支 横 波 
Z t 
ai Se р 米 ] 2 V 
频率 在 w > 0 + do 之 间 ， 总 的 格 波 的 数目 : (Ст ст E do 
Е" Зу 3 1 2 


格 波 总 的 数 上 日 : 3N = feodo, 0, = C[6z2 Cl" 
0 


3 V h ee 


ER 2 CH eist (еп "7 _ Туз oi do 


得 到 : 


3 " 
00у 


2 
wr on dæ 
2 2 k, T (e йо! kaf 1)? 


将 ov = C[6z2 CO] SA C, = 
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k, Т., V Po, /kpT Zile? 


体 的 热 容 Cy = OR, d 
晶体 Ve йо, с? : (e° —1)? z 
h 
e 德 拜 温度 : O, = 一 
ks 
T OPD /了 Ze 
C,(T/@ )=9R(— ° — 
dee | ету Е 
o o Ir rd е5 
C,(T/@,)=3Rfi(—°>) 一 一 НФ: 一 2)=3( 一 下 d 
DEEG de раза: JN ee Е 


高 温 极限 下 : 7 >> @，， E Ре. 


В 


Op/T 


WE el [+0 4 ， 在 一 级 近似 下 : Lis 


C, =3Nk, —— 与 杜 隆 一 珀 替 定 律 一 致 。 


低温 极限 下 : T< ©, 


oo 4 
T оз -d 
©, $ (е – 1) 
12 Т 
С,(Т/Ө, E —— 与 温度 的 3 次 方 成 正比 。 
15 Ө, 
12 SN 
C,(T/e,) = 2—8 с Zei — 德 拜 定律 。 


一 一 温度 傅 低 ， 德 拜 近似 愈 好 ， 说 明 在 温度 很 低 时 ， 只 有 长 波 格 波 的 激发 是 主要 的 。 
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Š 3.9 唱 格 振动 模式 富 度 
一 一 在 晶体 中 同时 可 以 存在 不 同 频率 的 向 谐振 动 ， 不 同 频率 的 振动 模式 其 能 量 是 不 同 的 。 


对 于 给 定 的 晶体 ， 忆 的 振动 模式 数目 是 一 定 的 ， 按 振动 频 浴 有 一 个 分 布 一 一 用 唱 格 振动 模式 密 展 
ЖЖ. 


URADE 5 Séis ISO, MO d Er АКА, НВ, МОБ 
ВУЕВАЯ, "LEE, 


pe Séier, 一 一 单位 频率 间隔 ， 振 动 模式 的 数目 : g(@)= lim a 


090 Ло) 


а, ае, 一 
(27) 
根据 (9) = Constant Н, DEET оо Лове Е: 


Ди = Sg | аѕад 一 一 如 图 XCH003_015 所 示 RE 少 | 
Z 


频率 为 q 的 连续 函数 : Ло =|V,@(q)|dg 


Bn —— |dsdq 


Aw 
一 代入 An = 
V,o(9) & ) 


q space 


Aw 


d Ояу 1а ха)“ ди Lac Ze ха) 


mw 振动 模式 密度 函数 (0) = Sa Sal Se 


Ellange А В BIR 


pe 一 维 无 限 长 单 尿 李 链 (КЕ А = Na) 


4 . 4 D 
—# EE a. @ = E E 一 一 Erho, = KE 


E , @=®, 
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l 


振动 模式 密度 g(o) = ЕРИ 4) 


т SE Se 简化 为 : g(@) = 


G 1 
考虑 到 一 个 频率 可 以 有 +g 值 ，g(@) =2x————— 
27 |У 04) 


ад, — в: 2, ЧЧ в. 2 _ 2 
‚ V,@(q) = — р a V og et @ 


У (q) = 


1 


г: 


也 可 以 由 q 空间 的 状态 密度 米 计 算 


see, deht, deier, 90а, dE 
ae. sw- 一 一 结果 是 一 到 的 

pe 德 拜 近似 下 的 振动 模式 密度 

振动 频率 与 波 矢 q 成 正比 : oO= cg ，V,o(g) = c 

age ко) = elei GE ee eist, 800) туе 


e 色散 关系 : @ = cq° 
三 维 晶体 中 (НУ) 情况 ，q 空间 的 等 频率 面 是 一 个 球面 ， 球 面 面 积 : s = 470 
—— V,@(q)=2cgq 


2 fds = Ae 


振动 模式 密度 g(@) = Sg bz a Sek Ол) Јоса 
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Г 4ла’ V q ча o, 
= 一 PE Dë = | 一 一 = | 
g(o) Geif Zeg ' g(@) Gei SÉ P 代入 得 到 


y 
一 Stol =y) 


二 维 晶体 〈 晶 体面 积 S) 情况 ，d 空间 等 频率 的 点 构成 一 个 圆 : ds — dl, Алд > 274 


EE A 274 
振动 模式 密度 go) = glo) q 
i Gei бау Та (а) (27) 2cq 
Í 
8 ze 
Е I L 1 
一 维 晶体 (晶体 长 度 L) 1 у = 
вй (BAKE L) 情况 : q 18), (0) = F Kaz g(@) SC 


—— gg= 一 < 一 

2л)со 
可 见 色散 关系 为 w= сд 时 
三 维 情况 振动 模式 密度 : о(о) ~ oO 
二 维 情况 振动 模式 密度 : eiert ~ 0 
一 维 情况 振动 模式 密度 : g&(O)~ @ ' 


T У @(q)= 0 的 一 坚 氮 一 一 2 2Хал, в ахла (83102), 


例如 : 一 维 原 子 链 的 色散 天 系 : @ = O, 


. „aq 
Sln( 一 一 
Ei 


IT 
V tal 22 chte V0(q) — 0 


凡 与 晶体 的 对 称 性 密切 相 联 。 


" GI 
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$3. 10 唱 格 的 状态 方程 和 热 脐 ¿B 


AEREA: F(T,V), 根据 p= E 可 以 得 到 唱 格 的 状态 万 程 。 


= F=-k,TlnZ, Z=% e 一 一 配 分 函数 ， 对 所 有 晶 格 的 能 级 相 加 。 


| 
能 级 包含 原子 处 于 格 点 平衡 位 置 时 的 平衡 晶 格 能 量 V() 和 各 格 波 的 振动 能 > (n, + 7*2 Ñ 
j 


l 
RRE 


1 со 
J= g Uk T Пе?" Уе" 


во Т) 1 


a U Ikat тая 
4 =е | [e р Про ЕТ. 
7 — Е 


RAF =-—k,T nZ 得 到 


—ho; /kpT )] 


В 


当 虽 体 体 积 У 改变 时 ， 格 波 的 频率 也 要 变化 。 


h 


因此 DEE e DEER тоты ү 


= 格 | 合 爱 森 近似 计算 


Zu А ho, ) ] dino, 
Gees ES 
E ez e "fal ut ау 
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ашо. _ 
ВЕ у = 一 二 对 所 有 的 振动 相同 一 一 格 I 临 爱 森 常数 
ау 


2 1 ћо. 
虽 格 的 平均 振动 能 : E = 2 GRO; + ола) 
j ë "Ze 


D=—— +)— —— ва 晶体 的 状态 方程 
晶体 的 热 脐 BÉ 


dU E 
晶体 在 р =0 下， 体积 随 温度 的 变化 : чу y 


原子 在 半 稀 位置 作 微小 振动 ， 热 脐 ai een, 可 以 按 泰 勒 级 数 展开 


0 


d'U get feet, ` E 
,+ (бр ch AV +- 8255811, 8—7, cht 


d'U E AV 
S у= 


( H V, d'U 


d'U 


K, ЕЙ, (—— 
0 Ц 


), 一 一 “静止 晶 格 的 体 变 模 量 


热膨胀 系数 w = 一 一 一 = 一 一 格 | 
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$3.11 唱 格 的 热传导 


如 果 在 晶体 中 存在 温度 梯度 


г . dT E N \ \ KE LA ` ми 
pe ВЕДЬ: Ло = SE 一 单位 时 间 内 通过 单位 面积 鸭 热能 ， 其 中 k 为 晶体 的 热 叶 系数 。 
X 


不 考虑 电子 对 热传导 的 页 献 ， 晶 体 中 的 热传导 主要 依靠 声 子 来 完成 。 


当 样 品 中 存在 湿度 梯 肛 时 ,“ 声 子 气体 ”的 完 度 分 布 是 个 均匀 的 。 湿度 较 局 的 区 域 将 有 产生 较 多 的 振 
动 模式 和 具有 较 大 的 振动 幅度 ， 即 有 较 多 的 声 子 被 激 友 ,“ 声 子 ” 密 度 高 。 这 些 声 子 通 过 和 晶体 中 其 
饭 声 子 友 生 太 撞 ， 使 得 温度 较 低 的 区 域 具有 同样 的 “ 声 子 ” 密 度 。 因 而 “ 声 子 ”在 无 规则 运动 的 基 
础 上 产生 定向 运动 一 声 子 的 扩散 运动 ， 相 应 的 热量 从 晶体 较 高 温度 区 域 传 到 温度 较 低 区 域 。 
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能 囊 理 论 是 目前 研究 固体 中 电子 运动 的 一 个 主要 理论 基础 . 在 二 十 世纪 二 十 年 代 末 和 三 十 年 代 初 期 ， 
储量 子 力 学 运动 规律 确立 以 后 ， 它 是 在 用 量子 力学 研究 金属 电导 理论 的 过 程 中 开始 友 展 起 来 的 . 最 
初 的 成 束 在 于 下 性 地 痢 明 了 晶体 中 电子 运动 的 普通 性 的 特 操 。 


一 一 说 明了 固体 为 什么 会 有 导体 、 非 导体 的 区 别 
一 一 晶体 中 电子 的 平均 自由 程 为 什么 会 远大 于 原子 的 间距 …… 等 
一 一 能 带 论 为 分 析 半导体 提供 了 理论 基础 ， 有 力 地 推动 了 半导体 技术 的 发 展 


一 一 六 型 高 速 计 算 机 的 肥 展 , ВЕТЕР ВУ ЭТ АХР 1 ВУЕ ЕЕ ЛЕХ РУКАМ АВЕ 
构 的 计算 


能 带 理 论 是 一 个 近似 的 理论 .在 固体 中 存在 大 量 的 电子 。 它 们 的 运动 是 相 刁 天 联 着 的 ， 每 个 电子 的 
运动 都 要 受 其 它 电 子 运动 的 率 连 ， 这 种 多 电子 系统 严格 的 解 显 然 是 不 可 能 的 .能 带 理论 是 单 电 子 近 
似 的 理论 ， 丈 是 把 每 个 电子 的 运动 看 成 是 独立 的 在 一 个 寺 效 势 场 中 的 运动 ， 在 大 多 数 情 况 下 ， 入 们 
最 天 心 的 是 价 电 子 ， 在 原子 结合 成 固体 的 过 程 中 价 电 子 的 运动 状态 友 生 了 很 大 的 变化 ， 而 内 层 电 子 
的 变化 是 比较 小 的 ， 可 以 把 原子 核 和 内 层 电 子 近 似 看 成 是 一 个 离子 实 . 这 样 价 电子 的 等 效 势 场 ， 包 
括 琐 子 实 的 势 场 ， 其 它 价 电子 的 平均 势 场 以 及 考虑 电子 疲 遂 数 反 对 称 性 而 带 来 的 交换 作用 .里 电子 
近似 最 早 用 于 人 研究 多 电子 原子 ， 又 称 为 哈 特 里 (Hartree) — 1877 (Фок) 目 治 场 万 法 。 


能 带 理论 的 出 友 点 是 固体 中 的 电子 个 再 束缚 于 个 列 的 原子 ， 和 而 是 在 整个 固体 内 运动 ， 称 为 共有 化 电 
5. 在 讨论 共有 化 电子 的 运动 状态 时 假定 原子 实处 在 其 六 衡 位 置 ， 而 把 原子 实 偏 离 半 衡 位 置 的 影响 


看 成 微 扰 ， 对 于 理想 晶体 ， 原 子规 刘 排 才 成 唱 格 ， 昂 格 具有 周期 性 ， 因 币 等 效 势 场 Y 也 应 具有 周 
期 性 .晶体 中 的 电子 束 是 在 一 个 具有 昂 格 周期 性 的 寺 效 势 场 中 运动 ， 


2 
波动 方程 : -Žv +V(7)]w = Ер 一 一 周期 性 势 场 : V(r)=V(r+R) 


一 维 晶 体 中 早 个 电子 在 周期 性 势 场 中 的 运动 问题 处 理 


”第 一 步 咎 化 : 绝热 近似 ， 考 虑 到 原 亏 核 (ARAS) 的 质量 比 电 子 大 ， 离 子 运动 速度 慢 ， 在 讨论 
电子 问题 时 ， 可 以 认为 离子 是 固定 在 瞬时 的 位 置 上 。 


pe 25271810: 利用 哈 特 里 一 往 克 目 治 场 万 法 ， 多 电子 问题 简化 为 早 电 椰 问题 ， 每 个 电子 是 在 固定 
的 离 李 势 场 以 及 其 它 电 村 罗平 雹 场 中 运动 。 


м 25201810: 认为 所 有 郊 子 势 场 和 和 其它 电子 的 平均 场 是 周期 性 势 场 。 
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三 维 吕 体 中 单个 电气 在 周期 性 势 场 中 的 运动 问题 处 理 


me” 能量 本 征 值 的 计算 : 选取 某 个 具有 布 洛 林 函数 形式 的 完全 集合 , 将 晶体 电子 态 的 波 函 数 用 此 函 关 
集合 展开 ， 然 后 将 电子 的 波 函 数 代入 薛 定 庙 方 程 ， 确 定 展开 式 的 系数 所 满足 的 久 期 方程 ， 求 解 久 其 
程 得 到 能 量 本 征 值 。 


CI 


EREM E rB TEE E 
СЕ А ВУВЕТЬ 1810905), Hr DN OI ЕЕ В, REAR $ К ВУ 
能 带 理论 的 局 限 性 : 能 带 理 论 取 得 相当 成 功 ， 但 也 有 它 的 局 限 性 。 
是 ”一些 过 涛 金属 化 合 物 唱 体 : 在 一 坚 过 涛 金属 化 合 物 晶 体 ， 价 电子 的 迁移 率 甚 小， 相应 的 目 由 程 约 
与 晶 格 间距 相当 ， 这 种 情况 束 不 能 把 价 电子 看 作 是 晶体 中 所 有 原子 共有 的 , 周期 场 的 撞 述 失去 量 义 ， 
仕 这 种 情 半 下 能 市 理论 不 适用 了。 


pe 非 晶 态 固 体 : 非 晶 态 固体 只 有 在 程 有 序 , 液态 金属 的 情况 也 是 只 有 短程 有 上 序 ， 这 网 种 物质 的 电子 
能 谱 显 然 不 是 长 程序 的 周期 场 的 结果 。 


ме Dap EE :从 多 体 问题 的 角 展 来 看 , 电 李 之 间 的 相互 作用 不 能 届 单 地 用 平均 场 代 昔 ， 
行 企 着 肝 种 形式 的 集体 运动 ; 同时 ， 计 及 了 相互 作用 的 金属 中 鸭 价 电子 系统 ， 殉 不 再 能 准确 地 用 电 
5—81 了， 而 必须 把 它 看 成 量 李 液体 。 


ме 电 村 与 虽 格 之 间 的 作用 : Пе 来 看 , 在 离子 晶体 中 电子 的 运动 会 5| 
起 周围 晶 格 畸 芝 ， 电 子 带 着 这 种 畸 共 一 起 前 进 的 。 这 些 情况 都 不 能 简单 看 成 周期 场 中 单 电 椰 的 运动 。 


Š 4.1 DEME JE 
SHEE: 当 势 场 具有 晶 格 周期 性 时 ， 电 子 的 波 函 数 满足 薛 定 刘 方 程 : 
Ze +V(r)|lw(r)= Ew(r) 
m 
方程 的 解 具 有 以 下 性 质 : (F+ R )= et (F) 一 一 МЮ, Hpk 为 一 矢量 。 
上 式 表明 当 平 移 晶 格 矢量 及 ,时 ， 波 函数 只 增加 了 位 相 因 子 e** 
根据 布 洛 森 定理 可 以 将 电子 的 波 函 数 写 成 : (Р) = eu, (F) 一 布 洛 赫 函 数 
一 一 Ui (7 + R) = и, (7) 具有 与 晶 格 相同 的 周期 。 
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w SiE ENER 


布 洛 赫 定理 鸭 证 明 出 及 氮 : 251789, ПЕВАЧА ЧЕХ, MERAH 
同 的 本 征 隐 数 。 然 后 利用 周期 性 边 蹇 条 件 确 定 半 移 算 符 的 本 征 值 ， 最 后 给 出 电子 疲 鸳 数 的 形式 。 


势 场 的 周期 性 反映 了 晶 格 的 平移 对 称 性 ， 即 晶 格 平移 任意 矢量 及 ，= та, +m,a, +т.а, 时 ， 势 场 
是 不 变 的 ， 其 中 41/，4,，4; 三 个 万 同上 的 基 矢 。 


侍 唱 体 中 可 以 引入 摘 述 这 些 平 移 对 称 操作 的 算 符 : T, T,, To 

对 于 平移 任意 晶 格 矢量 : R, = та + md, +т.а, 

对 应 的 平移 算 符 : ТОР, ) = Т" (а), (а, Ту" (а. 

be РЕГ, МЕ 

作用 于 任意 因数 f(7) 有 : T (Р) = (на) 一 一 а=12,3, а, а,, ;三 个 方向 上 的 基 矢 
= 将 平移 算 符 7 作用 于 周期 性 势 场 : T V(r)=V(r+a,)=V(r) 

号 ”各 平移 算 符 之 间 对 兄 

FERA S(T): TTT 1 JO réel, LT ,f(r)=J(r+a,+aps) 

II Tal, (7), PA: T.T =757， 一 一 各 平移 算 符 对 易 。 


м ЗАРИ 


r+a, 


2 
对 于 任意 函数 f(7): T, Hr) = 2-7; +r +a, Уу (ғ +а,) 
т 


= N O O d ЧИ ` d Au АА Ae 
其 中 V;,， 只 表示 相应 的 55 ор PEx, у, ZzZ 改变 一 个 剃 数 ， 显 然 不 影响 微分 算 符 。 
X Z 


KA 
E 
EELER dé 


dE FT, =0 一 一 平移 算 符 和 哈密 顿 算 符 对 易 。 
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由 于 存在 对 易 关 系 ， 根 据 量子 力学 可 以 选取 太 的 本 征 浮 数 ， 使 它 同时 成 为 名 平移 算 符 的 本 征 闻 


руа 
= Ay, T, = Ау, Ty = Ау 


有 : 
be 本 征 值 的 确定 : Ais А,, А, 
(r) =и(® + Ма,) 

引入 周期 性 边界 条 件 : 4w(7)=w(7+ WN,a,) 

(r) = w(r + М.а,) 
一 一 Ni, N,, N, 391214, 2,, а, = ^а РӘ. 
总 的 原 胞 数 : N = Л, N, - N, 
对 于 : Ww(r)=Ww(r+ Ма), w(r)=T"w(F)= Ave) 


对 于 : w(r)=w(r+N,a,), w(r)= Т, (Р) = Amir) 


对 于 : (7) (+ №), w(r)= Т, (7) =A yr) 


2лі1- Zei. 21-3 
得 到 : 4 =е А =e = А =e i 一 1, L.l, 为 整数 。 
г h> L- l > 
MESIAS: k SEI 62-0, +— В, bh, b,, b; 为 倒 格 子 基 矢 , Ве: b, =2л6, 
1 2 3 


пч Т, E T, 的 本 征 值 可 以 表示 为 : 4, Е еба, D = D — ей: 
ТА) =T” (а, rte, rte, ) 作 用 于 电子 的 波 函 数 W(7) 


T(R, (7) = (7 + R,) =7 (4)D °(а,)Т, (a)y (F) 
wir BEE = отт) 


所 以 : (p+ R )= etu (F) 一 一 АЕ 
显然 电子 的 波 函 数 可 以 写成 : W(7) = e u (F) 一 一 МИ 
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vz e Biel [eu (+В), yE+R,) =e" weini 一 一 满足 布 洛 赫 定 理 。 
号 ”平移 算 符 本 征 值 的 物理 最 义 
1) 4 =exa д, =е®, А = ele 一 一 原 胞 之 间 电 子 波 函 数位 相 的 变化 


іса 


TyF) =w(P +a) =еу(ғ) 
(г) и" + а) 分 别 是 相 邻 两 个 原 胞 中 电子 的 波 函 数 一 一 两 者 只 相差 一 个 位 相 因 子 和 = ex 


2) 平移 算 符 本 征 值 量子 数 : k 称 为 简约 波 矢 〈 与 电子 波 函 数 的 波 矢 有 区 别 ， 也 有 联系 )， 不 同 的 简 
约 波 天， 原 胞 之 间 的 位 相反 不 同 。 


Se SE Ge 178 | 格子 矢量: G, = n, 1 + n,b, + п.Б., N, N,, n, BEE о 
PRESI ВНЕ: ет =. ой, eech ОЙ, 


为 了 使 简约 波 矢 天 的 取 值 和 平移 算 符 的 本 征 值 一 一 对 应 ， 将 简约 波 矢 磊 的 取 值 限制 在 六, b, b, 形成 


_ _ 3 
ВИ 3-8 р —— #5 ЖЖ, AR: ВФ, хв) = 225 
_ b, b. 
BORRE НИНЫ: -<k <, j=1,23 
> e Ñ [ N. 
RAK k =— b +— b, +— b М: ==] < jes12.3 
Be E Ty sl 
ВАА НИЕ: 天 =, =1,2,3 
1 
ЧО EE Ч 
HARE k = 一 -bi +— b, В ЗЕ k 空间 中 第 一 布 里 渊 区 均匀 分 布 的 点 。 
N. N, N, 
每 个 代 ly l; 0 _ (29) e E 
每 个 代表 点 的 体积 : — В (— h, x— -~ 一 一 状态 密度 : 一 < 
АКИ: УВ Вх В) er "y S 
2 Q 
简约 布 里 洲 区 中 的 波 矢 数目 为 CD т 5-м — 晶体 中 原 耻 的 数目 


REVISED TIME: 05-4-9 -5- CREATED BY XCH 


国体 物理 学 _ 黄 屁 第 四 章 能 带 理论 _ 20040920 


$ 4.2 一 维 周 期 场 中 电子 运动 的 近 自 由 电子 近似 
1. 模型 和 微 扰 计算 


一 维 目 由 电子 近似 模型 : 金属 中 电子 党 到 粒子 周期 性 势 场 的 作用 ， 如 图 XCH004_001 所 示 。 假 定 周 
期 性 势 场 的 起 伏 较 小 。 作 为 零 级 近似 ， 可 以 用 势 场 的 平均 值 代替 离子 产生 的 势 场 : V = V(x) 


一 一 周期 性 势 场 的 起 伏 量 V(x) 一 让 = AV 作为 微 扰 来 处 理 。 


1) 零 级 近似 下 电子 的 能 量 和 流明 数 V(x) Y Potential Energy of Single Atom 
Periodical Potential Energy of 


> 如 Atoms in Crystal 
一 一 空格 子 中 电子 的 能 量 和 波 迎 数 


(п-2)а (n-l)a na (п+1)а (n+2)a (п+3)а 


考虑 一 维 由 N 个 原子 组 成 的 金属 ， 金 属 的 线 屋 : 
上 = Na ， 其 中 4 为 唱 格 剃 数 。 


bí d > 
零 级 近似 下 : ,= 一 一 一 + 
2m dx XCH004 001 
h° d’ 0 _ 
ЗИ rege, Eu = Ви 
=j = r SH ] i CN 
万 程 的 解 束 是 在 恒定 场 自由 粒子 的 解 : GC Е = S +V 
m 
2 
引入 周期 性 边界 条 件 后 ， 大 的 取 值 : =/ 二- 一 一 /为 整数 
q 
0 l Ах м 一 各 Í 0 ж, 0 
SKS Yy (x) 7с" 满足 正 父 归 一 化 条 件 : Z Y, dx = Ou, 
0 


2) 微 扰 下 电子 的 能 量 本 征 值 


2 2 
ваме: H=H,+H', H == d н'=у(х)-7 = AV 
2m dx 


根据 微 扰 理论 ， 电 子 的 能 量 本 征 值 : E, = Е +E ETA 
一 级 能 量 修 正 : EV =<k|H'|k>, <k|H'|k>=<k|V(x)—V |k> 
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еее“ P , Е) =0 


т 


Em = emt. Pie 


Kréi "bs 


<k'|IH'|k >l 
二 级 能 量 修正 : Е = WEE ААА" 
k' F =. 
_ | > 
<k'|H'|k >=< k'| V (x)-V |k >=< k'|V (x)|k> 一 一 «ИЕ >= fe у dx 
0 


按 原 胞 划分 写成 : «ИСИ >, [е у) 


引入 积分 变量 5 x=¿ +na 


МАВ) 04 587/8: VV(6)=V(6 +na) 


1 A TO? ntl)a _ К 
«О >= Ae" ai е0 (Р)ае 


<А) |k >= [> dÉ (Фа. Gg 087 


020701 = 
D keken =y je aja 
i) ` м2 


2a ES EE 
ii EI = ү . 5 . е" —К)а-п — 
а N | | 


— М le oe ` 
_ > i(k'k)Na 
将 — (27) ЖК | — MÉ ie Е 
27 l p ке 

ЮЕ = п: ИО) ts [е V(E)qE]=V(n) 
所 以 u ` 

Dani: <k'iV(x)|k >= 0 

a 


У(и)= ` [оу (ра 一 一 周期 场 V(x) 的 第 n 个 传 里 叶 系数 。 
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k'—k = x. < k'| H'| k >= V (n) 772 9712 
а о DE > о ЁК 
将 2 , E; = 2 , Ep = 2 E 
kkn: <k'|H'|k>=0 a 
a 
<k'|H'|k >| 
RAZIRÆEEBESEP = s aal 
= БОЕ? 
2 
E 
得 到 : Е = ` 
P mm "| 
2m a 
h?k 2 
ж 计 入 微 扰 后 电子 的 能 量 : Е, = 
E o —(k+— Si | 
2m 


3) MÈ REFIRA 


电子 的 波 函 数 : у, (х) = у(х) + 0 (х) н 00 ax) 


< КНЕ > 
波 函 数 的 一 级 修正 : y? Уо фраер 
Per 
2л 
DEn: <k'|H'|k>=V(n) ЮЕ At 
将 М ‚ Е? = Ñ ‚ Е? = 5 tI RAER 
Dani <k'|H'|k>=0 - ý 
a 
Г, ] Кол) х 1 ; Г, e y 
sf rage e 
n Č Tk — (k +T 2л)?] "Tä? 
2m a 2m a 
Së V aa 
ж НЛМЯЕ НЕМ: w, (х) = e 
т“ у (+ 2л)?] 
Я 
; Г, IT 
Wi (x) = У 72 ES 


PL "un Ae 
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V Gët 
SS u(x)=1+ У 73 2 ` a 
Ë — [k (+27)? ] 
2m a 


可 以 证 明 w (x + na) = и, (х) EIE NARRA 
1. 
у, (х) = Yr м (х) 一 一 85055 яАт ЈЕ, 


ж DREI DIS 


) 电子 波 函 数 与 散射 波 ， у, (x) = £ Pra 
a tP [k — (k a 27] 
а 
-第 -项 CH is 是 波 矢 为 上 的 前 进 的 平面 波 
–— ж-д: ve “是 平面 波 受到 周期 性 势 场 作用 产生 的 散射 波 。 
L Й 2 И 2 
二 Tk? (+2)? 
2m a 
一 一 AIEEE k'= k +— SC 
у 
E ENER 为 相 天 散射 波 成 份 的 振幅 。 
Ż Ik — (k + 272] 
2m a 
如 果 相 邻 原 子 产 生 的 散射 波 成 份 有 相同 的 位 相 —— е = e Ë 
k'=k+ -2m =k, bas 
a 


电子 的 入 射 波 波 波长 : 4 = = =: 2 


H 


2a=nÀ 一 一 布拉格 反射 条 件 企 正 入 射 时 的 结果 (2asing@ =n) 
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在 这 种 情况 下 ， 散 射 波 成 份 的 振幅 : 一 D> 


E uo (+ 2] 
2m a 
一 一 此 时 一 级 修正 项 太 大 ， 徽 扰 法 不 再 适用 了。 


i 电子 波 鸳 数 与 不 同 态 之 间 的 相互 作用 


1 ; ] ; V ET 
Weeer Ze e a 可 以 看 出 : 


L Š$ Tut 2z)] 
2m a 


ЕВА и, (х) = тг Я Л 5 КИЛЬ ЕВЕ ИХ: 


Wi өте" — РЛОВЈВЕ з= uJ, SA DILL 
一 一 k= =k+— s, 两 个 状态 具有 相同 的 能 量 ， 导 至 了 疲 迎 数 的 友 散 。 
ж 电子 能 量 的 意义 

V 2 


二 级 能 量 修正 : EP =>, 


h° n 
á IW (k+ Zei 
т a 
2 = (k + 27), k= 一 时 : ЕО 一 too 一 一 电子 的 能 量 在 Jo 
a 
2ил 


由 于 天 - + = 一 两 个 状态 县 有 相同 的 能 量 ， B) k 和 Kk' 态 是 简 并 的 。 


4) 电子 波 矢 大 = 附近 能 量 和 波 函 数 
在 简 并 微 扰 问题 中 ， 波 函数 由 简 并 波 函 数 线性 组 合 构成 。 
如 果 状 态 大 = SS A) ， 式 中 4 是 一 个 小 量 ， 如 图 XCH004_002 所 示 。 
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2 


周期 性 势 场 中 ， 对 其 有 主要 影响 的 状态 : k'=k+ 


b- 于 (1+A) 
a 


Ge XCH004_002 Е (k) 
只 考虑 影响 最 大 的 状态 上 = SR 十 A) 


— 忽略 其 LOA S BN 影响 。 


ЖА: у(х) = ay, + by, 


ПЛ AA 
ikx 0 一 l ef x SE A) O + 一 = ОАК 


АЖ Л Еее: How(x)+H'w(x)= Ец(х) 


ћ d = 
ib, Но" H'=V(x)-V = АГ 


老 虑 到 |: (H +V we, = Em, 
(H +V Jyp = E, 


得 到 : a(E? 一 E+AV)y + КЕ? -E +AV)y} = 


分 别 以 We * 或 We * 从 左边 乘 上 方程 ， 对 x 积分 ， 并 利用 : <k|AV|k>=<k'AV|k'>=0 
I ii (E)-E)a+V' b=0 V =< k'|V |k > В 
得 到 两 个 线性 代数 方程 : , Е. EE 

V,a+(E}-E)b=0 V` =<k|V|k'> 
== @73 Ут GEF | -E V, 
一 一 a, b AIS, АПУ: EA 
H E-E 
GEERT 


) |E; -Ep 


s = ИЛ ТЕ Еа \ A Е a N ЕЗ O т 
у k £ 一 一 一 д, 电子 k 状态 的 能 量 和 状态 能 量 差 别 较 大 。 
a 
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Alt 


H 


1 0 0 0 0 
= 506 а О e "oer ere 


4р Alt TP Alt [ 1 Alt 
№11 ere RIRAN: |]+— я1+— ` 
(Е EO (EE) 有 
2 
E?) + d 
E =L (ES, Е + (Е! EDU + fi | 6-4 
e a E P= A Z= O + — 
2 (Е? — Е)? РШ 2 i 
k p” = Ge 
К' k 


因为 F= (1-4), = +A), A>0 , E? >E? 


级 相互 作用 的 结 琳 是 : 原来 能 级 较 融 的 所 高 ， 原 来 能 级 较 低 的 k 下 压 。 


k 和 KAE 
2 喘 的 能 级 ， 忆 是 原来 较 高 的 能 量 提高 7 了， 原来 较 低 的 


力学 中 ， 在 微 扰 作用 R, MAMBE 


= ЕС 
вее ЕК 了 一 能 级 间 “ 排 斥 作 用 多 
11) E; Е? 

疲 矢 非常 接近 一 一 - ， 电 子 k 状态 的 能 量 和 状态 能 量 差 别 很 小 。 


H 


0 _ m0\2 0 _ 0 
Е, = (Е? +E} + Дар. eh, MET в г) 泰勒 级 数 展开 


(E, -Epy lB -Epy 
4у |? 2 ду” 


H H 


] 十 


(E, Е) 
At 


H 


= (EP +E} + 


h k” 
2m 


+V 


2 
k= (+A RAF? = Е +V, Е? = 
а 
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2 
E =7 (+A =F ТА) , 
得 到 | : N Е ， 了 , = 一 (一 )” 一 一 电子 的 动能 
o zs Й nz. E 2 2т а 
E =V +—(——) (1-A) =V +T (1-4) 
2m a 


(E, — Br) 
At: 


H 


So I 
Е ЬУЛ Е, = UE Ер + 


го 


H 


— Г, 


— W. 
Ё 


* 结果 分 析 


i) 如 图 XCH004 003 所 示 。 图 中 的 粉色 抛物 线 表示 零 级 能 量 ， 岗 个 相互 影响 的 状态 k 和 КАБ, 
能 量变 为 上 ,and E, ， 原 来 能 量 高 的 状态 Wi,， 能 量 提高 ; 原来 能 量 低 的 状态 Wi ， 能 量 降低 ; 


XCH004 003 


E 


пл пл + ИЯ. пл _ nt a 
= = l- Q та a+) k р Se 


, 8 XCH004 004 В $ A > 0, A < 0 两 种 情形 下 完全 对 称 的 


能 级 图 。 图 中 的 A 20 С, ВПО 代表 同一 状态 。 因 为 它们 是 从 A> 0, А <0 两 万 当 A 字 0 的 共同 极 
限 。 


2. 能 带 和 带 除 (Sr) 


在 零 级 近似 中 ， 电 子 可 以 看 作 是 自由 粒子 ， 其 能 量 本 征 值 曲线 为 抛物 线 。 


在 近 上 自由 电子 近似 模型 中 ， 电 所 的 k ЛЕ 一 7 附近 帮 时 ， 与 上 状态 相互 作用 的 其 它 状态 ， 它 们 与 k 状 


态 的 零 级 能 量 相差 大 ， 即 满足 :|B -E 
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SS пк у 
k 状态 的 能 量 : E = ++) 
2m 
hk? = 
= 一 一 + 六 一 一 能 量 本 征 值 曲线 为 抛物 线 。 


当 电子 的 k= 一 n 和/ ~ 一 一 两 种 情 WJ, 存在 一 个 kk'= 


由 于 周期 性 势 场 的 乔 扰 ， 电 子 的 能 量 本 征 


Ak = 


AAAA = Е : 


BIRR k BHUA : 


Wk 


准 连 续 的 能 级 分 殊 为 一 条 殉 的 能 市 。 


ж 结 采 分 析 讨 论 


1) 272 Е "ëm, 能量 五, 随 相对 
е: Д 的 变 — 曲 的 抛物 线 Se М 
Ву “ВЕ ҺЫ, вс Е Вах А ВУ 


化 是 apa 曲 的 线 ; 如 图 XCH004 005 
所 示 。 


葵 带 出 现在 疲 天 空间 倒 格 天 的 中 所 处 : 


WE Ee +167 „187 : 
2 a 2 a 2a 2 a 
3) 27976025 


REVISED TIME: 05-4-9 


H 


二 E 
a 


值 在 k= 


， 其 能 量 本 征 值 E, = 


2 


， 可 以 忽略 不 计 二 级 能 量 修正 


Ge 的 仿 ， Gd k = Ss 状态 能 量 相同 。 


-一 ВВ В (ЕР #209), 


+7 и УЕ, ЕВЕ: 2V, 
a 
BE — 
+V, SNRAY, Е 视 为 准 连 续 。 


2m 


XCH004_005 


E(k) 


Io 
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ж 能 带 及 一 般 性 质 


212 
自由 电子 的 能 谱 是 抛物 线 型 ， = 2 


2 3 
在 晶体 如 周期 性 势 场 的 微 扰 , 电子 能 谱 在 布 里 洲 边 界 : CS, D, C D, (2, D 


发 生 能 量 跃 变 ， 产 生 了 宽度 : Е, д/у, 
的 能 谱 和 自由 电子 的 能 谱 相 近 。 


`` 的 蔡 带 。 在 远离 布 里 渊 区 边界 ， 近 目 由 电子 


, 2V, 


‚2, 


对 于 每 个 波 矢 大 有 一 个 量子 态 ， 它 的 能 量 可 由 能 谱 图 给 出 。 将 所 有 量子 态 的 能 级 都 画 出 来 ， 当 晶体 
中 原 胞 的 数目 趋 于 无 限 大 时 ， 波 矢 大 变 得 非常 密集 ， 这 时 能 级 的 准 连 续 分 布 形成 了 一 系列 的 能 带 ， 
E (k), Е, (К), Е,(®, = ， 名 能 带 之 间 是 禁 带 。 在 完整 的 晶体 中 ， 禁 带 内 没有 人 允许 的 能 级 。 


对 于 一 维 布 喇 非 格 亏 : Вето. Верт Л К 的 范围 和 布 里 渊 区 的 对 应 天 系 如 下 列表 格 。 


能 带 序号 k 的 范围 k 的 坐标 轴 长 度 布 里 渊 区 
Z T 27 本 Е 
E (K) = gu 一 一 第 一 布 里 渊 区 
a a a 
2 2 2 
DO e EE a 第 二 布 里 渊 区 
a a a a a 
j P С: 2 
СЕ n O. -Z 第 三 布 里 渊 区 
a a a a a 
et. Ab A AAA Late 
Na Na 2л 


Se 2 
每 个 能 带 对 应 的 k 的 取 值 范围 ，Ak = 4 
a 


2 
各 个 能 和 каа: 2227 у 一 一 АВФ 


一 一 ШЖ ЛВ, ЭГО 2N 个 量子 态 。 
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ж 电子 波 天 和 量 李 数 简约 波 和 天 的 天 系 


平移 算 符 本 征 值 量子 数 k (简约 波 和 撩 ， 现 在 计 为 ) 和 电子 波 矢 大 之 间 的 关系 : 


Soest ВЕНЕВ: e БЕК) 


电子 波 矢 大 的 取 值 ， LA — НЯ, ГВ 


2л 
在 一 维 情形 中 : k=“ m+k (m 为 整数 ) 


`Ë ` Säi 、 gë ] Ja V TA 
近 自由 电子 近似 模型 中 ， 电 子 的 波 史 数 : ya) =e" 6-е, | i 
)L )L — [^^ -(+—2л) ] 
2m 
一 一 可 以 写成 : Wi()=e*( 一 + 一 i 
JL LA 人 a) ] 
d TA 
(x) =e'”xv(x), у(х) = Käl 了 а) 一 一 вй Я 
)L — 一 (Kk 十 一 SN 
Эт SS we: ET 
к= 2 тъ Л, 383): у(х) =е < Грат ”) 
x бт E -(+— SN 

7 (х) п" 1 D | >` Г, Si 

(х) = SE 

ре JLS Й +") 
а 

у. (х) = еи(х), u(x) ee 十 Ў, d SS ЈА АБ 4 

r... e e ey o 一 一 KARRA 

IL )L SU "элуу 
a 

一 一 #19855 ASA) GE EN ell ENKE) ЛХ. 
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ж 用 简约 波 天 来 表示 能 级 


212 
近 自 由 电子 近似 模型 中 ， 电 子 的 能 级 : E, == ` dE 


е 


V, 


2m 


—— Яир m 为 整数 ， 对 应 于 不 同 的 能 级 。 


a 


办 为 简约 波 矢 的 取 什 被 限制 在 简约 布 Оне E(W 
里 洲 区 ， 要 标志 一 个 状态 需要 表明 — 


1) 它 属 于 哪 一 个 能 带 (能 带 标号 ) 
2) 它 的 简约 波 矢 磊 是 什么 ? 
第 一 能 带 位 于 简约 布 里 渊 区 ， 将 其 它 о 
2л e 
能 带 通过 倒 格 矢 G, = h“ 移 到 简约 
a 


布 里 渊 区 。 这 样 每 一 个 能 带 人 在 简约 布 里 渊 区 都 有 各 自 的 图 像 ， 得 到 所 有 能 带 在 简约 布 里 渊 区 的 图 像 ， 
如 图 XCH004 006 所 示 。 


周期 性 势 场 的 起 伏 只 使 得 不 同 能 带 相同 简约 波 矢 k 的 状态 之 间 的 相互 影响 。 对 于 一 般 的 К (远离 布 
里 渊 边界 ) 这 些 状态 间 罗 能量 相差 较 六 ， 人 在 近 目 由 电子 近似 的 微 扰 计算 中 ， 采 用 非 简 并 微 扰 。 


简约 波 矢 天 = 0 and 无 = 土 二 及 其 附近 ， 存 在 两 个 能 量 相同 或 能 量 相近 的 态 ， 需 要 简 并 微 扰 理论 来 
a 
计算 ， 结 果 表 明 在 天 = 0 and 大 = 圭一， 不 同 能 带 之 间 出 现 带 隙 E(k) Sen 
a н е | 

一 禁 带 。 如 图 XCH004_007 所 示 。 | GA) 

х 用 简约 波 矢 来 表示 零 级 波 函 数 

== ` Nh 0 1 ikx 

АМА (х) = 元 е 

dei 27 š 0 р | Com | ! 

将 k= 一 m+k 代入 得 到 : (x) =e Leg" | i — 
i )L SCH O CS 


一 一 ЭВА) LS on ës А, ЗЕЕ ВЕ 
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$43 三 维 周期 场 中 电子 运动 的 近 自由 电子 近似 
1. 模型 和 微 护 计算 


考 碟 金属 中 电 村 受到 粒 可 周期 性 努 场 的 作用 ， 假 定 周期 性 势 场 的 起 伏 较 小 。 作 为 零 级 近似 ， 可 以 用 
势 场 的 平均 值 代替 离子 产生 的 势 场 : 这 =V(7)。 周 期 性 势 场 的 起 伏 量 V(7) 一 让 = AV 作为 微 扰 来 处 
EH 


2 
波动 方程 : -Žv +V(r)]y(r)= Ev (r) 
晶 格 周期 性 势 场 函数 : (+В, )=V(r), EP R, =ша +т,а, + т.а, 一 布 拉 伐 格子 的 格 矢 


考级 近似 下 电子 的 能 量 和 疲 鸳 数 一 一 空格 子 中 电子 的 能 量 和 疲 鸳 数 


3 
Ka 


EN = NIN,N; 个 原子 构成 的 金属 ， 体 积 : V = Mu 一 一 у, 原 胞 体积 
h° — 

零 级 近似 下 : Но = 一 一 V +V 
2m 


、 h° 222 РА 
BREDE: -VW OHE = EW (P) 
т 


方程 的 解 就 是 在 恒定 场 严 自由 粒子 的 解 ， noy, E= 
引入 周期 性 边界 条 件 后 ， 天 的 取 值 : ЕЛАНЬ +1 


l z D ` 
Ым 
0 
у 微 扰 时 电子 的 能 量 和 波 函 数 (自由 电子 近似 模型 
SRNE: H =H, +H, RPH EE, H'SV(P)-V = AV 


根据 微 扰 理论 的 结果 ， 计 入 微 扰 后 电子 的 能 量 : Е, = EO + EU + E) + 
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电子 的 波 函 数 : у, (х) = у(х) + 10 (x)+y (x) +... 


一 级 能 量 修 正 : E” =<k|H'|k>, <k|H'|k>=<k|V(F)-V |k > 


p s | e [V (T) реба, E) = 0 


ly y 


NEIEN 


< =: Е 
二 级 能 量 修正 : Den 一 一， 式 中 天 天。 
k' Е; – E; 


D <Kk'|H'|k> о 
Wr =>. р 


波 了 因数 的 一 级 修正 о Q 
ЕЕ. 


矩阵 元 : < АНК >=< КИ (F)-V |k>=<k'|V(r)|k > 


р 
<K'IV F) >= [е От) ая 
0 


L 
> 


和 一 维 处 理 方法 一 样 ， 引 入 积分 变量 г=Ё+В 


š 


0 0 
Leg e D b b =~ b , b , b - _ _ - 
ЕР К, = та +т,а, +т,а, 


О №-1 Ее Аз g 


= п, 中 任意 一 项 不 满足 时 : Ae 0 =0 
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(uch b + 1—1, b J ГВ 
1 2 


N, N, N, bs, kk =n b, +n,b, чп. В. =G, —— ВВ 


< k'|V (F) |k >= 2 |e (2)а =V, 
V 


0 0 


<k'|H'|k > 
и = > Н '| 0 


| w? (x)= ре" y 


疲 遂 数 的 一 级 修正 


D 
Te 


To V 
(kr ' H 
Өт тта. 
"mm n E. Е 
—— J R, dei =2z(n,m, + n,m, + n,m,) 


—— МУЖ = OOE GE б) 中 7 改变 一 个 格 矢量 为, ， 括 弧 内 的 函数 值 不 变 。 
k+G, 


一 一 ВЫ У ВА Е 5 47088786) НАМ ВУЗЕ, 


当 两 个 由 相互 自由 的 和 矩阵 元 状态 上 和 大 = 大 + G, 的 零 级 能 量 相 等 时 ， 一 级 修正 波 函 数 和 二 级 能 量 修 
正 赵 于 无 穷 大 。 


— |2 = 
一 了 


， SE 


如 图 XCH004_008 所 示 为 发 散 条 件 的 表示 


O G XCH004 008 2 
对 于 三 维 晶 格 ， 疲 矢 在 倒 格 矢 王 直 六 分 男 上 以 及 附近 的 值 ， 非 简 并 役 扰 不 在 适用 。 
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如 简单 立方 晶 格 中 的 倒 格 子 空间 ， 如 图 XCH004 009 所 示 ，A 和 A 两 点 相差 倒 格 矢 G, =b, 3R 


能 量 相 同 。 C, С,, С, C, 四 扣 相 委 一 个 倒 格 天 ， 零 级 能 量 相 同 。 因 此 三 维 情形 中 ， 简 并 态 的 数目 可 
能 多 于 两 个 。 
° ° е ° ° 
L HENXABE ВРЛО Zone | 
. d e 


k й 
Brillouin Zone П 


OL 


Brillouin Zone lll 


E k Solo AUT Ву а), DJ 
П к 空间 分 割 为 许多 区 域 ,在 每 个 区 域内 E ~ k FERS 
化 的 ， 而 在 这 些 区 域 的 边界 上 能 量 &(k) 太 生 突变 ， 这 些 
区 域 称 为 布 里 浏 区 。 如 图 XCH004_010 为 简单 立 万 晶 格 k 
空间 的 二 维 示 意图 。 ° ° ° ° ° 


XCH004_010 


属于 同一 个 布 里 渊 区 的 能 级 构成 一 个 能 带 ， 不 同 的 布 里 渊 区 对 于 不 同 鸭 能 带 。 每 一 个 布 里 渊 区 的 体 
积 相同 ， 和 寺 于 倒 格 椰 诛 胞 的 体积 ， 每 个 能 人 带 的 量 李 态 数 目 : 23 (ИЛЛ). 


在 三 维 唱 格 中 ， 不 同 万 向 上 能 量 断 开 的 取 值 不 同 ， 这 使 得 个 同 的 能 带 友 生 重 靶 。 


E(k) 


O L | O Г 


XCH004_011_01 XCH004_011_02 XCH004 011 03 


如 图 XCH004_011_01 rm, в Же КР ЕВ аел А, КЛ Ба евала Co C m 
ВУВЕ= [055 ЕХ B в. Вт 418) ХСНО04 011 02-04 ртт. 


2 


REVISED TIME: 05-4-9 - 4 - CREATED ВУ ХСН 


国体 物理 学 AR ЗЕ ПЧ НЕТ 20050406 
用 简约 波 矢 k 表示 能 量 和 波 函 数 : k=k+G, 
ве E 上) 和 波 函 数 W (7) ， 必 须 同时 指明 它们 属于 哪 一 个 能 带 。 
3. 儿 种 晶 格 的 布 里 浏 区 Reciprocal Lattice 


1) 简单 立方 格 可 


ep ZN = 2e =. От 
азб =277, 6, -277, Б,-27 
а а 
—— TÉIERT DK First Brillouin zone XCH004 012_01 


第 一 布 里 渊 区 为 原点 和 6 ТЗ OU A НЕЕ Е XCH004 012 01 所 示 。 


2) 体 心 立方 格子 
ЕЕ: а, a (++), 2, 50 -j +k), а, -2G- + 丰 


О) ed 
a a 


倒 格子 基 矢 : b = Ал 的 耐心 立 方 格子 
a 


a 


5 ЕССЕ А10 12 ЗЕЕ ВУ А 01 Our НИК. 908 XCH004 012 02 
PAZ o 


XCH004_012_02 k, XCH004_012_04 H First Brillouin Zone 
for bcc lattice 


体 心 立 万 格子 弟 一 布 蛙 济 区 各 操 的 标记 ， 如 图 XCH004 012 04 所 示 。 


3) 面 心 立 万 格子 
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面 心 立方 格子 原 胞 基 撩 : а = SG +k), а, = (k +7), a, = 0 +7) 


倒 格 子 基 矢 : бе E EE -j+k)— jh 
a a a 


SCH 012 05 E First Brillouin Zone 
| for fcc lattice 


№ 
H 

| Е" > 
Ed 


РЕН E SÉ ] ES 
| LL DN Ë | 
> НЕТ dé | | 
. KÉ š инете lanaf j - 
г d" em Be Kei | 
KS P Gi | | 


"wk "we E 
a k'u ый 
“ = 


一 布 里 渊 区 为 原点 和 8 ТУЛИК Е ВНЕ NZ ЕБВР, SCC ED 6 个 次 近邻 
s S s ) 面 割 去 八 面 体 的 六 个 角 ， 形 成 的 14 面体 。 八 个 面 是 正六 边 形 ， 六 个 面 是 正四 边 
形 。 如 图 XCH004 012 03 所 示 。 


一 一 面 心 立 万 格子 的 倒 格 子 为 体 心 立 万 ， 其 第 一 布 里 渊 区 为 十 四 面体 。 


面 心 立 万 格子 第 一 布 里 洲 区 各 点 的 标记 ， 如 图 XCH004_012_05 所 示 。 通常 布 里 洲 区 中 东 些 对 称 扣 和 
若干 对 称 轴 上 的 扣 能 量 较为 容易 计算 ， 这 些 点 的 标记 符号 如 下 : 


=. | SE, | 
ван: T [000] (Eaa | 
六 方面 的 中 心 工 : LEE: 
а а а 


луу): X: (2,0,0) 
a 


IX ìt» А, 81 (100) БӘ 


ILY» A, вашу 


A axis 
XCHOO04 014 


一 一 将 零 级 近似 下 的 波 天 移入 简约 布 里 渊 区 ， 能 量 杰 化 的 图 像 ， 如 图 XCH004_012_014 所 示 , Е 
вен 735 Д 987%, 
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$4.4 975 


一 一 近 自 由 电子 模型 中 假定 周期 性 势 场 的 起 伏 很 小 ， 可 以 将 其 看 作 是 微 扰 ， 对 一 些 金属 计算 得 到 的 
能 市 结果 和 实验 结 采 是 相符 的 。 


一 一 但 在 实际 的 固体 中 ， 人 在 原子 核 附近 ， 库 仑 吸 5| 作 用 使 周期 性 势 场 偏离 六 均值 很 远 ， 人 在 襄 子 实 内 
部 势 场 对 电子 波 钢 数 影响 很 大 ， 其 波 负 数 概 化 剧烈 。 显 然 势 场 不 能 税 看 作 是 起 伏 很 小 的 微 扰 驭 场 。 
一 一 ЕВРЕЯ ЖА 

一 一 在 离 椰 实 的 内 部 用 假想 的 努 能 取代 真实 的 势能 ， 在 求解 疙 定 谓 廊 程 时 ， 若 不 改 构 能量 本 征 值 和 


4 
离子 实 之 间 区 域 的 波 函 数 ， 则 这 个 假想 的 势能 就 叫 侯 陆 势 。 由 硕 势 求 出 的 波 函 数 叫 项 波 函 数 ， 在 离 
子 实 之 间 的 区 域 真 实 的 势 和 怖 势 给 出 同样 的 波 函数 。 


e 晶体 中 价 电子 的 波 函 数 : wi (F) = 》 CAP 


T as x wi l ik-R, at> т j 
z (k, P) ARBI REAO, = D бА ра (p В.) 必须 正 交 


_ _ SS M 
= 正 交 化 平面 波 : z(k.r)=k+G EEN > 
j=l 


т. i(k+G;)F ] В, oe D Luc 
EE EN BE D, ane sh И =< P, |k +G, > 


— — == M — = 
正 交 化 波 函 数 又 可 以 表示 为 : Z (Е, Р) |0, >-> Gu ><Ф k +G. > 
j 


因此 : x(k, F)=0-Ê)k +G, > 
”晶体 中 价 电子 的 波 函 数 : yi(7)= 了 CO-PE+G >, yi(7)=0-PD CE+G,> 


k +G, > 


5ф= >G, 
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ТЕР: me, (ri =@-Р)ф, ЗЛА 83: 


h° 
EI 


2 
У? +V(r)@ 一 Le 十 Life 十 EPo = EQ 
m 


em mett v +V(r)]P + ЕР ww 
VVVV VM 
g Real Potential Ит) 


Ее: — 5-Уф +W(r)@ = Еф 
m 


Pseudopotential Wir) 


ERRAN : 0= Ck + G, > N An, Je 


Electron wave functioin Wir) 


ў? S. rô 
ŒE FN . = "у-ү? r 
EECH W V (r) [ PA +V (r)]P + ЕР Pseudo-wave functioin Pir) 
XCH004_020 


2 
因为 一 Lu +V (P)]Ê + EP = (E - Н)Р 
m 


(E-D)P=(E-D)> D, ><Ф, =X (E-E, O, ><, 
j j 


所 以 W =V(F)+ У(Е-Е,)Ф, > < ol 


= 分 析 

гол | ее 

1) 因为 k +G. > = о 
JNO 


k +G, > 是 光滑 的 ; ВА ИЕН; 


= 


НИ = У С, 
2) 75У =V(r) + У (Е-Е) Ф ><Ф, 
J 


晶体 中 电子 的 能 量 大 于 内 层 电子 的 能 量 : Е-Е, >0 
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因此 X (E-E, O, > < @A| 为 排斥 项 ， 从 而 削弱 了 质 势 的 真实 吸引 势能 广 (F) ， 因 而 计算 结果 接 
H 


近 寺 近 目 由 电子 模型 的 计算 结 琳 。 
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94.5 ZARADA 


1. 模型 与 微 扰 计算 Atomic core 
9 


К 
紧 束缚 近似 方法 的 思想 一 一 电子 在 一 个 原子 ( 格 点 ) № | 
近 时 ， 主 要 受到 该 原子 势 场 的 作用 ， 将 其 它 原子 ( 格 点 ) ө 

| 


hm = Та |+ та, e 


| 
ө 
势 场 的 作用 看 作 是 微 扰 。 如 图 XCH004 051 所 示 。 x 
e 


一 一 将 晶体 中 电子 的 波 函 数 近似 看 成 原子 轨道 波 函 数 | x 
线性 组 合 ， 得 到 原子 能 级 和 晶体 中 电子 人 Se в EE 
XCH004 051 


pe [САО 理论 (Linear Combination of Atomic Orbitals ): 原子 轨道 线性 组 合法 。 
研究 简单 晶 格 ， 原 胞 中 只 有 一 个 原子 ， 不 考虑 原子 之 间 的 相互 作用 。 
电子 在 格 矢 为 R= m a, + m,a, + M36 处 原子 附近 运动 。 
ee 电子 的 束缚 态 波 隐 数 9,(7 – R.) 一 一 电子 在 一 个 孤立 原子 中 

2 
веер: [- У? +7 - Арт - ee 
一 一 V(r 一 RR ) 为 RR, 格 点 的 原子 在 7 处 的 势 场 
一 一 6, 为 电子 某 一 个 束缚 人 态 的 能 级 
一 一 相应 的 波 函 数 9,(7 – А). 

2 

= ИЕН ЕЕ: er +U(r)|w(r)= Ew(r) 


一 一 U(7) 为 晶体 的 周期 性 势 场 ， 是 所 有 原子 的 势 场 之 和 。 


2 
REREH, ВУ: AVE Ар R )= so (P-R) 看 作 是 零 级 近似 方程 ， 把 


U(r)-V(r – №) 看 作 是 微 扰 。 
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量 本 征 值 6,。 


微 扰 以 后 的 状态 用 N 个 简 并 态 (原子 轨道 波 函数 : 9,(7 — №) ) 的 线性 组 合 构成 晶体 中 电子 共有 化 
运动 的 波 函 数 : (F) = > ao- Rp) 


ВЕ У riet = BY(P) 加 以 变换 得 到 
h° m em 
и +V -R Dyr) +U) -VE -R )|w(r)= Ew(r) 
将 w(7) = 2а, (7 — В ) 代 入 上 面 方程 得 到 : 
У ale +U(r) -V(r — R,)lə,(r- R,)= ЕУ a,@,(r — R,) 
当 原 子 间距 比 原子 半径 大 时 ， 不 同 格 点 的 9,(7 – А,) 重 本 很 小 ， 可 以 近似 认为 : 
fo F -ROCF -Rd = ó,, —— 不 同 格 点 类 似 波 函 数 满足 正 交 关系 
一 一 Ug; (r — R,) 左 乘 方程 : Danls +VE) -VEF -RoC — R,)= EL an - Rp) 
RARA: Уа, (д, + Jo; E -RUP -VE А, - ВМ = Ea, 
化 简 后 得 到 : Уа, le - В, И) У -R Wem -R dF = (E ee 


一 一 o (F — R,) 5 种 可 能 选取 方法 ， 上 式 是 N 个 联 立方 程 中 的 一 个 方程 。 
对 于 上 式 积分 表达 式 作 变量 替换 : 上 = r - R, 
考虑 到 U(7) 具有 周期 性 : U(E + R,) = 0() 

fo IE - (R, -RUE -VE (EdE = -Ј(Р, – Р) 
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因为 上 式 积分 只 取决 与 相对 位 置 (R, 一 R,)， 所 以 引入 防 数 J(R, — R ) 来 表示 。 


一 一 UV(E) -FE) : 周期 性 势 场 减 去 原子 的 势 场 ， 仍 为 负 值 ， 因 此 出 现 一 个 负 号 。 


如 图 XCH004 001 和 XCH004 023 所 示 。 


| - (x)- XCH004 023 
V(x) \/ Potential Energy of Single Atom U(x) V(x) ü 
Periodical Potential Energy of 
Atoms in Crystal 
2)a (n-l)a па (n+l)a (n+2)a (n+3)a (п-2)а (n-lja na (п+1)а (n+2)a (n+3)a 


Atom 


XCH004 001 Atom 


所 以 : — 3 a,J(R,-R,)=(E-€,)a, 


一 一 “天 于 a АЖА 8715124, АМА, 


a, 只 由 (六 ,一 六 ,) 来 决定 ,方程 a, (Ё, -В,) =(Е-а)а, 有 下 列 简单 的 解 : an = Се" 


ХЕБ, р (7) = 》 а,ф,(7- Ё,), Жа, = Се" 代入 得 到 晶体 中 电子 的 波 函 数 : 


y (P) = Gei" Ф? R,) 
能 量 本 征 值 : E(k)= o "ZA ke" 


= 551685905 ER Е 
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К.В, 


1 
将 Wi(7) == e 
у? 


D (一 R „ASD: Den ее РА р, (P-R, )] 
可 以 证 明 : Deier 一 羽 ,)] 为 周期 性 函数 。 


一 一 хед 为 简约 波 和 撩 ， 它 的 取 值 限制 在 简约 布 里 洲 区 〈 第 一 布 里 渊 区 )。 


— 


l> L 
总 到 周期 条 件 : k =—b + 2 
5 21) НИЕ ЕЕ № D 


k 的 取 值 有 N 个 ， 每 一 个 大 值 对 应 波 函 数 : w, (P) = 


| T ú 
w "p (F-R,) 


Wr Pa , а ... ойу o (F Е R) 
Й: ой ik, - R, . ik, Ru | Е P 

这 样 将 N 个 波 函 数 表 示 为 : | № e ° e lou 
ik R k, R CB = 

Wr, eN Ge eN EE eN N Di (r — Ry) 


从 能 量 本 征 值 的 表达 式 : E(k)= s. – У J(R e Th 


一 一 对 于 原子 的 一 个 束缚 态 能 级 e ， 晶 体 中 电子 的 上 有 N 个 取 值 
一 一 每 一 个 波 矢 k 相应 的 一 个 能 量 本 征 态 

一 一 E(k) 形成 一 准 连 续 的 能 带 。 

一 一 原子 结合 成 晶体 后 ， 电 子 状态 具有 的 能 量 形 成 一 系列 能 带 。 


= 向 化 处 理 
对 于 [e [£ - (R, – Е, ЩИ) VUE e Më ALR, - В) TUSA 
-J(R)= |ø; (ë -RUE -V Ep (EAE — R.=R -R,, ғ Ё, 


显然 式 中 : @ (ZR) and p (E) 7 (В, — R,) 两 个 格 点 的 波 函数 ， 只 有 两 个 国 数 有 一 定 
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Бен, RAJTAS. PARTENE: R =R -R,=0 


TOIORA 


最 完全 重要 : J=- Jeu) -V Epad =- | 
ERZEKE R 为 近邻 格 点 的 格 矢 一 一 通常 只 保留 到 近邻 项 ， 而 将 其 它 项 略 去 。 


这 样 电子 的 能 量 本 征 值 E(k) = e У Je “表示 为 : 


Е(Е)=&-Л- У J(R)e "Ë 


у 例题 计算 简单 立方 晶 格 中 由 原子 s 态 O., (r) 形成 的 能 带 。 

心态 的 波 函 数 是 球 对 称 的 ， 在 各 个 方向 重 赤 积 分 相同 ， 每 一 个 原子 ./( 觅 ) 的 积分 具有 相同 的 值 。 
用 = (В) жт 一 一 В, 为 近邻 原子 的 格 矢 

J =J(R)=- |p; (ë -RUE -V Elp (EE 

因为 s 态 的 波 函 数 为 偶 宇 称 一 一 @ (—F)=@,(F), PAULI -V (E) <0 

因此 .] > 0 


Le, | ` 
вы, | ` ` 
Zeen Е 
l 4 
k Ў 
ә 
Ф. 
k 
a 


= ss i S. "e 

xb] ` KITO 
wi W i 

| ` 


x 
Е 


|". 
Е 
L. A 
$ 


(a, 0,0);  (0,a,0); оба, 


Z) XCH001 012 所 示 ， 简 单 立 方 的 六 个 近邻 格 点 : | | 
如 图 _012 所 示 ， 简 单 立 万 的 六 个 近 令 本 (4,0,0): (0,-a,0): (000 a): 
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а" gek R =-ai, К. =ај, А, =-ај, №. =ак, К, = -ak RA 
k=ki+k j+kk 


Е(Е)=&-Л- У МВ)" 


К, =М№агея 

得 到 : Е(К) == -J,-2J (coskat cosk,a+cosk.a) 一 一 cosk.a 为 正 

立方 唱 格 的 布 里 洲 区 为 如 图 XCH004_024 FARID, R Ek) 可 以 计算 得 到 在 下 面 几 个 点 的 能 量 : 

Г: KE=(0, 0, 0) Хх: 6-00, 0,2) в: ke 2, = 

Di ep ; a ; аа а 
Е =&-Л-6Л ЕХ =&-Л-2/, Б 8-1) EA 

KIJ > 0， 矿 点 和 及 点 分 别 对 应 能 带 Band Energy in Solid 
Energy of Atom — 

压 和 能 带 顶 。 能 带 和 原子 能 级 关系 如 图 

XCH004_025 ртт. НАТ Л, m | Jo k === 

J =ЛВ,) 的 大 小 又 取决 于 近 领 原子 波 — === EE 

ВНЕ, Ех, Iert | 

DEL, 
SCHO 025 


在 能 带 底 部 : Г: k=(0, 0, 0) 


J$ E(k) = £,- J, —2J (cosk a+ cos k a + cosk,a) fE k = (0, 0, 0) 的 附近 按 泰 勒 级 数 展开 


ЛН cosx = 1-5 


ЕК) ==&-Л-2Л4А а») + 1-5 а’) + (1 а?) 


E(k) = &,- 7-67, +J (k +k + k;)a° 


2 


—— SE E -dy DJ, Жут а 


2 
Е(Е)= E, + +2 + k2) 
2m á 
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一 一 能 带 底 电子 的 能 量 : Е„=&-Л-6Л 


h° 
一 一 能 带 底 附近 电子 的 动能 : — (k? + +k?) 


2т 


一 一 能 带 底部 电子 的 有 效 质量 : „= 一 一 有 效 质量 为 正 
1а 
能 带 顶 部 及: 天 = (二 , 2, 二 
a a 


ВЕ =E,- J, -2J (cosk.a+cosk,a + coska) # k = (一 一， 一 ) 附 近 按 泰勒 级 数 展开 
a a 


[= 一 二 OF a 
a 
IT 
5 К, Б 
к= L óka 
a 


E(k) = g,— J, —2J {cos(x + адк, ) + cos(z +aôk,)+ cos(z + адК.) 


E(k)= g, — J, —2J (—cosaók, — cosaók, —cosaók,) 


МН cosx = I-> 


E(k)= = ELE E (1 ва») (1 а?) 


E(k) == -Л +6 -J (k: +k; + k;)a° 


2 
一 一 В =p: = +6J 70m WER 
h° 


E(k)= E... + е 
2т 


Lia 
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一 一 能 带 顶 电子 的 能 量 : E ==-Л+6Л 


一 一 能 带 顶 附近 电子 的 动能 ЕН, tki) 


一 一 能 带 底部 电子 的 有 效 质量 : m = 一 一 一 一 一 有 效 质量 为 负 
2.Ла 


一 一 电子 的 有 效 质量 反映 55558487188 Н, MARENN E. 


2. 原子 能 级 与 能 带 的 对 应 

LE Band Energy in Solid 

-ARIER 2 对 应 一 个 能 带 ， 不 同 的 原子 能 级 对 应 不同 的 能 ; 

Про SRS 508046, JD 了 一 系 强 的 能 带 。 如 图 XCH004_028 
所 不。 


Energy of Atom /A 


一 一 能 量 较 低 的 能 级 对 应 内 层 电子 ， 其 轨道 较 小 ， 原 子 之 间 内 


ВУИ ВЕНЫ 
一 一 能 量 较 高 的 能 级 对 应 外 层 电子 ， 其 轨道 较 大 ， 原 子 之 间 外 25] 
层 电 子 的 波 函 数 相互 重 熙 较 多 。 ”对 应 的 能 带 较 宽 。 — 


XCH004_028 
在 简单 情况 下 ， 原 所 能 级 和 能 带 之 间 有 简单 的 对 应 天 系 ， 如 18 тр, ир йт. па 带 等 等 ; 但 由 于 p 态 
хе 2188, Vu 18А х8, d 9 ЕАО УВЕ АЛЕ. 


一 一 在 崇 束 缚 模型 讨论 中 ， 只 考虑 了 不 同 原子 、 相 同 原子 态 之 间 的 相互 作用 ， 不 计 不 同 原子 态 之 间 
DIER, 


对 于 内 层 电 子 能 级 和 能 带 有 一 一 对 应 的 天 条 ， 对 于 外 层 电 子 ， 能 级 和 能 带 的 对 应 天 系 较为 复杂 。 
一 般 的 处 理 方法 : 

1) 主要 由 几 个 能 量 相 近 的 原 椰 态 相 互 组 合 形成 能 带 

2) ” 临 去 其 它 较 多 原子 态 的 影响 。 

例如 在 讨论 分 析 同 一 主 量子 数 中 的 s 570 p 人 态 之 间 相 瑟 作 用 ， 略 去 其 它 主 量子 数 原子 态 的 影 咯 。 
先 将 名 原子 态 组 成 布 洛 赫 了 匈 数 和 ， 再 将 能 带 中 的 电子 态 写成 布 洛 芋 子 数 的 线性 组 合 ， 最 后 代入 薛 定 


说 万 程 求解 组 合 条 数 和 能 量 本 征 值 。 
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布 洛 区 负数 和 : 


P ; 
能 带 中 的 电子 态 : W, = аи, чаи,” чаи,” +a, 


h° 


— +U(r)lw(r)= Ev (r) 
m 


КЛЕ 5Е12 548: | 
sJ Sri 


每 个 原 胞 中 有 /1 原子 ， 原 子 的 位 置 : R +F, =ma -+ma,+ma, +7, а =1, 2,3 


r, 一 原 胞 中 不 同 原子 的 相对 位 移 。 
1 de m 
布 洛 赫 函数 和 : р = yw 2° e : =) 


一 Qa. 表示 个 同 的 分 格子 ，i 表示 个 同 的 原子 轨道 。 


一 一 具有 金刚石 结 构 的 51, УА 4 15 А 100 В 


位 ， 它 们 的 相对 位 移 r = (а, a, a) 


如 图 XCH001 008 02 所 示 。 


Silicon A | 


XCH001 008 02 


坐标 原点 选取 在 А 格子 的 格 点 上 ， 有 : F. = 0, ВЕР 


Si 晶体 中 3s 和 3p #08185 30027) ГУ 
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Si 电价 带 和 导 带 是 上 面 八 个 布 洛 幸 闻 数 和 的 终 性 组 合 


1 
Ф, = > (0, tp +ф, +0, ) 

| 
Pr, g > P + Pp, E Ф, _ P, ) 
也 可 以 看 作 是 Si 原子 进行 sp 轨道 杂 化 ， 形 成 四 个 杂 化 轨道 I 
Ф, = > (Pe Pp, + Pp, —@;,) 


l 
Ф => (Ф, -Ф», Ф, +») 


近 令 原子 的 杂 化 轨道 82 врем Во 


| ] и __ ú | 
成 键 态 : Pr _ 一 [OU – Rp) +@,(r =. =F] 1 = 1, e 3, 4 
2(1+ 5) 
] EE 
RIED: Pg |р, (F – R a @, (大 一 Rz, 1 =], 2; 3, 4 


2(1—s) 
一 一 НМ ОМ ВЕБЕ 0 ИМЕНАМ 4274, 形成 能 带 。 


成 键 态 对 应 的 四 个 能 带 交 鞋 在 一 起 , 形成 Silicon 

Si 的 价 带 ; 反 键 态 对 应 的 四 个 能 带 交 量 在 Antibonding State 
一 起 形成 Si 的 导 带 。 如 图 XCH004 030 

所 示 。 3p 


sp? 


35 | 
Bonding State 
XCH004 030 
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pe Hannier ИЖ 
紧 束 缚 近似 中 ， 能 带 中 电子 波 函 数 可 以 写成 布 洛 赫 和 : wi (7) = te ep (F К, 


_ ] = 
对 于 仁 何 能 带 : а (Р) ` jO ji 


м Wannier ИЖ: W (F — R.) = ie? Pay (k,F) 
k 


一 个 能 带 的 Wannier 因数 是 由 同一 个 能 带 的 布 洛 蒜 贺 数 所 定义 。 


不 同 能 带 和 不 同 格 点 的 旺 尼 尔 图 数 正 交 ; | W, O-R, W, O-R, )dr = dn 


如 果 晶 体 中 原子 之 间 的 间距 增 和 大 ， 当 电子 跑 敲 菏 一 原子 较 近 时 ， 电 子 的 行为 类 似 于 孤立 原子 时 的 情 
形 。 在 这 种 情况 下 ， 旺 尼 泵 疝 数 也 应 当 接近 狐 立 原 李 的 波 凶 数 。 


BIW (r — R )= p” (7— №), ли) = р Уе, E -RRA 
(Fri ee eh Р R) 一 一 М 


Te D лм h ar 一 D at et ar 一 D 
人 RD) 满 足 : s V ft Reiter 
m 
Я h° S ~ - _ 
АИК A 6628157545: sa? +V(r)-E,(k)ly,, (k.r)=0 


得 到 | " Zu +VE)-E kor (7 №,)=0 


zen 
м EWRs BNA 5 75 


Во“ (7- В) РЕ, ЖЕ, а-у: +V“ (7- В) Е“ (К) (F-R,)=0 
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[E (В) ED ei" | o oE- А, )ат 
得 到 | : 5. i i 
= De | рат) ris Rei – Ё,)ас 


原子 间距 较 大 情况 下 : |. oi (7)ф" (7 -R )dr =ó, 一 只 考虑 n=0 and п+0 中 最 近邻 项 。 
n=0, ЗС, = [PAVE -VF F)dr 


当 元 , 仅 取 最 近邻 的 原子 时 : pJ. = | eier -VE -R ot -R,)dr 


Near 


晶体 中 电子 的 能 量 : E (k)= Е" +C -J, Уе" 
R, 
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$4.6 晶体 能 带 的 对 称 性 


КЕ: Е = Elk + n2) 


27 ` W и k 
THE 
+n 
a 


波 矢 为 : k'=k+n 


u 2л (х) 
a k+n— 
a 


Ju 


И ell u e e i Te (9 , A (x) ~ е ^и, (х) — Wi (x) 


27 的 状态 中 是 相同 的 。 


a 


55 К 的 状态 中 所 观察 到 的 物理 量 与 在 波 矢 Kk'=k+n 


B): E(k)= E(k + n2) 


三 维 情况 中 表示 为 : E(k)= E(k+G,) 

2. 能 带 的 时 间 反 演 对 称 性 

可 以 证 明 : E(k) = E(-k) ， 即 能 带 的 时 间 反 演 对 称 性 。 

з. 能 带 的 3 种 表示 图 式 7 EW 


1) 扩展 能 区 图 式 XCH004 005 


ak == С Z Z 
第 一 能 带 序号 已 (k): k= -二 ~ 上 + 二 
a a 


277 A A а 
ke, db 

a a a a 
EE Зл 2m 2л Зл 
第 三 能 带 序号 已 (К): КЕ, ++ 

a a a a 

EE 4л Зл Зл 4л — 
第 四 能 带 序号 Bi : 上 = -一 ~- 一 ，+ 一 ~+ 一 ，.…… 。 如 图 所 示 。 
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2) 简约 能 区 图 式 如 图 XCH004 007 所 示 


E(k) XCH004 007 
能 量 在 波 矢 空间 具有 周期 性 : E(k) = E(k + K,) ,其 周期 为 — | ЗЕ 
x 2403, 
= 。 这 样 可 以 将 在 简约 布 里 洲 区 (一 到， 五 ) 外 的 波 矢 G 。 
BORE, MERET 通过 全 虱 矢 K, Aaen N |509), 
里 洲 区 。 这 样 每 一 个 能 带 在 简约 布 里 洲 区 都 有 各 自 的 图 像 ， x 
得 到 所 有 能 带 在 简约 布 里 济 区 的 图 像 。 x ЕЮ 
在 简约 布 里 洲 区 要 标志 一 个 状态 需要 表明 . W. sa 
) 它 属于 哪 一 个 能 带 l = 
Ë O w k 


ii) 它 的 简约 波 矢 是 什么 。 
3) 周期 能 区 图 去 
由 于 能 量 是 波 天 的 周期 性 负数 ， 所 以 将 任意 一 条 能 量 曲线 通 过 倒 格 亏 天 量 从 一 个 布 里 渊 区 移 到 其 它 


PENX, 在 每 一 个 布 里 渊 区 男 出 所 有 能 带 ， 构 成 上 空间 中 能 量 分 布 的 完整 图 像 ， 如 图 XCH004 032 
所 示 。 


XCH004 032 
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尿 亏 中 国电 也 的 能 量 是 一 条 绚 分 立 鸭 能 级 ， 在 固体 中 电子 的 能 量 由 一 芋 准 连续 的 能 级 形成 鸭 能 融 。 


Вет Е ~ Е + ДЕ 之 间 的 能 态 数 目 4Z 


XCH004 036 ky 


AZ 
ВЕ: N(E)= lim 


在 大 空间 ， 根 据 E(k)= Cons 构成 的 面 为 等 能 面 ， 如 图 
XCH004 036 所 示 。 由 EE and E + AE ВАННА ДУ, ЖЖ 


Ек 空间 是 均匀 分 布 的 


其 密度 :一 一 动量 标 度 下 的 能 态 密度 

(27) 
TOOR Е ~ E + AE 之 间 的 能 页 数目 表示 为 :4 =y Јаз 
dk 表示 两 个 等 能 面 间 的 垂直 距离 ， 显 然 有 : ОКУ, Е| = ДЕ 

ДЕ 
Зак = 一 -一 代入 L42Z = фак 得 到 : AZ = 

V, E| Б )° e = ks 5 јав 
能 态 密 度 : М(Е) = 

V dS 

Dal | В 5 ВЕ. NIE = —— eg 

如 果 考 虑 到 电子 的 自 施 ， 能 态 密度 : NE) Lei leg 


1) 目 由 电子 的 能 访客 展 


27 2 
h К 7 ¿== 


2тЕ 
电子 的 能 量 : Е()=? SCH Œk 空间 等 能 面 是 半径 上 = 全 -一 的 球面 ， 如 图 XCH004 044 01 
IH 


У,Е| = ER 在 球面 上 为 一 


m 


ЕЖ E| V E| = 人 | 
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V rd a 
能 态 密度 : М(Е) = 一 一 | == XCHO04 044 01 
4л" |У E. k; 
y "Oe 
De? 
N(E) =- o fas | z 
4z V, E ПИ 
га Ш LGL Let 
DA Со ПИ 00 2 LZ LU 
DOC 
el Lett Lett 
y ainiai 
m E | 
N(E)=—:4zk° 2 Jee 
47° hk ЕЕ 
Le 
4 L LL LL 
| TE 
ei Je сатсан EE ? | S : 
2 тЕ SECH | | | | 
Як = 一 一 一 代入 得 到 : 一 一 一 一 一 一 一 一 一 
h 
N(E) = (лу ee E? — ВЕ КВУВЕ Е 
A 


2) 近 上 自由 电子 的 能 态 密度 

晶体 的 周期 性 势 场 对 能 量 的 影响 表现 在 布 里 浏 区 附近 。 

mw 等 能 面 的 要 化 

考 存 第 一 布 里 渊 区 的 等 能 面 的 情况 ， 对 于 二 维 正 亡 格 椰 ， 波 和 天 企 拔 近 布 里 渊 区 的 A mi, ВЕ 


周期 性 的 微 扰 而 下 降 ， 等 能 面 将 向 边界 凸现 。 在 A 点 到 C 点 之 间 ， 等 能 面 不 再 是 完整 的 闭合 面 ， 而 
是 分 害 在 名 个 顶点 附近 的 曲面 ， 如 图 XCH004 038. 


XACHON 037 


随 着 k 接近 布 里 渊 区 ， 等 能 面 不 断 向 边界 凸现 ， 两 个 等 能 面 之 间 的 体积 不 断 增 大 ， 能 态 密 度 较 自由 
电子 的 将 显著 增 大 。 在 A 点 到 C 点 之 间 ， 等 能 面 厂 生 残缺 ， 达 到 C 点 时 ， 等 能 面 缩 成 一 个 点 ， 因 此 
能 人 态 密 度 将 人 不断 减 小 直到 为 零 。 如 图 XCH004 037。 
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pe В ЕЖЕ 


在 E 越过 第 一 布 里 渊 区 的 A 5, МВ 5388 
XCH004 039 02 EE NEE i 


XCH004 039 01 


Er 


E ` 
r, C 


3) AREARE PE a Z 


ХІ 1818 117516580 s т 


E (k) = E, – 27, (coska +cosk а +соѕҝ,а) 


2 
= ED. (КЮ) = E BE (k? +k? +k?) 一 一 等 能 面 为 球面 ， 


= 0 截面 的 等 能 面 如 图 XCH004_040 所 示 。 


XCH004 040 
XCH004_040 XCH004 041 
N(E) 


h8 E 8085, ЗВЕНЕ ЕВ ВУ). 


У, Е = 2а Л, (sinka +sink a +sink;a) 


ESSE 0 XCH004 041 所 示 ): 


BEZAVW 
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XCH004 1 039 


与 目 由 电子 相似 


Kit imple cubic 
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у dS 
МЕ) = ES | EE 
ла xm (sin k a +sink,a+sin ka) 
tE = E, -6J 20 Ё = E, – 27, НИЕ ЛЕ ВУ —— 才能 面 与 布 里 渊 区 相 父 。 


X 点 及 = (二 ,0,0) 的 能 量 ; BY =E -2J ， 其 所 在 的 等 能 面 如 图 XCH004 042 所 示 
a 


E = E, 的 等 能 面 如 图 ХСН 004 043 所 示 。 


XCH004 042 k XCH004 043 в. 


1) 如 果 回 体 中 有 NN 个 自由 电子 , 按照 泡 利 原理 它们 基态 是 由 М 个 电子 由 低 到 高 填充 的 N 个 量子 态 。 


— Bk 
电子 的 能 级 : E(k) = 
2m 
则 N 个 电子 在 磊 空 间 填充 一 个 半径 为 k, AR, RAS sm ом LI p 
Г 4 ee: 
含 NN 个 状态 数 : N =2x——k; 
NOE Gas 
球 的 半径 : k. из, А, = 2402") 
8л V 8л 


 . à ë ü ë ü ë ü ü ë# al ü ü o eege nn ü ü ü ü 


= RL, ИЖ. ZEIEN Z 


F 


2тЕ 
AKR: TTR. 二 为 半径 做 出 的 到 


面 ， 如 图 XHC004 044 所 示 。 
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h Ge 
2m 
2тЕ, 
费 米 球 半 径 : К, = 


š E 
РЫБЕ: Е. =к,Т,, T= 


К, 
у 4 3 
自由 电子 球 半径 + : —=—= ле, r = Ss 
N 3 EE 
EE 3 1.92 
简单 计算 可 以 得 到 : д, = 2z( 一 SS EE 
vp РЕ = 320 、105 m/s — 氢 原 子 基态 玻 尔 半径 :au =0.529х109 m 
m к/а, 
27:2 
Е» "A , Ep 一 一 1.SeV ~10eV 
2m (r. /а,) 


2) 晶体 中 的 电子 


AE: 电子 占据 了 一 个 能 带 中 所 有 的 状态 ， 称 该 能 带 为 满 带 。 


空 带 : 没有 任何 电子 占据 (2875) 的 能 带 ， 称 为 空 带 ; 


导 带 : 一 个 能 带 中 所 有 的 状态 没有 被 电子 占 满 ， 即 不 满 带 ， 或 说 最 下 面 的 一 个 空 带 ，; 


价 带 : 导 带 以 下 的 第 一 个 满 带 ， 或 者 最 上 面 的 一 个 满 带 ; 


2577: 两 个 能 带 之 间 ， 不 人 允许 夯 在 的 能 级 更 度 ， 称 为 禁 带 ， 或 这 附 。 


时 电子 的 能 级 由 于 周期 性 势 场 的 影响 而 形成 一 条 殉 的 准 连 续 的 能 带 ，N 个 电子 填充 这 些 角 


的 N | АЯ 


Er РЕЗЧЕ, 
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XCH005 011 Conduncting band 


国 half-filled band 


- Ep 


filled band 


GN /uled band filled band 
-一 Е T 
Insulator Semiconductor Metal 


对 于 半导体 和 绝 绿 体 


电子 刚好 填 满 最 低 的 一 系列 能 带 ， 形 成 满 带 (tr), SF (最 下 面 的 空 带 ) 中 没有 电子 。 对 于 半 导 
体 禁 带 (#0) 的 宽度 较 小 : ~1 eV。 如 图 XCH005 011 所 示 。 


一 一 УРА (PR) BAERT: ~10 еу, 
ра 
电子 除了 填 满 一 系列 的 能 带 形成 满 带 ， 还 部 分 填充 了 其 它 能 带 形成 导 带 。 


侍 这 神情 况 下 ， 电 子 填充 的 最 高 能 级 为 窜 袍 能 级 ， 位 于 一 个 或 几 个 能 沉 沁 围 内 ， 因 此 在 个 同 的 能 这 
P, ка. 


XN ЕЕ, Botz, БУУРА 5, В NARSADA, РЕВ $ BS 
能 级 相应 地 分 成 2N 个 量子 态 的 能 带 ， 内 层 电 子 刚好 填 满 了 相应 的 能 带 。 


一 一 例如 n= 2 的 能 级 ， 原 子 的 量子 态 数 为 8， 电 子 填 充 数 为 8 个 。 形 成 晶体 后 相应 的 能 带 2s (1 
个 )、2p (3 个 )， 共 4 个 能 带 ， 每 个 能 带 所 容许 的 量子 态 2N， 共 有 SN 个 量子 态 。 因 此 刚好 可 以 填 
75 SN 个 电子 。 


XCH004_045 


对 于 ns 态 所 对 应 的 能 带 可 以 填 苑 2N BF, М 个 原子 只 
个 目 由 电子 。 因 此 只 填 苑 了 半 个 能 带 而 形成 导 带 。 所 以 碱 金属 
为 典型 的 金属 导体 ， 对 应 鸭 禹 米面 没有 与 布 里 渊 区 界面 相交 ， 
ПКА ӘТК. 


对 于 二 价 碱土 金属 , 最 外 层 有 2 个 s 态 电子 , 似乎 刚好 填充 满 
和 s 相应 的 能 带 。 但 由 于 与 s 对 应 的 能 带 和 和 上面 的 能 带 友 生 重 
SS, 2N 个 尚未 填充 满 与 s 态 对 应 的 能 带 ， 丈 开始 填充 上 面 的 
能 带 , 形成 两 个 能 带 都 是 部 分 填 苑 , 因此 碱土 金属 为 金属 导体 。 
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如 图 XHC004 045 所 示 。 第 一 布 里 济 区 中 的 状态 尚未 填 满 ， 第 二 布 里 济 区 已 填充 电子 ， 此 时 的 费 米 
面 由 两 部 分 构成 。 


ААЖ 76У IVB 族 元 素 C、Si 和 Ge 电子 的 填充 


IVB 原子 外 层 有 4 个 电子 , 形成 晶体 后 成 键 态 
Хули 4 个 能 带 在 下 面 , 有 反 键 态 对 应 4 个 能 带 在 
上 面 。 每 个 能 带 可 容纳 2N 个 电子 ， 成 键 态 的 
4 个 能 带 刚 好 可 以 容纳 SN 电子 。 在 金刚 石 结 
构 晶体 中 , 每 个 原 胞 有 两 个 原子 , 共 8 个 电子 。 К. 
所 以 晶体 中 的 8N 个 电子 全 部 填充 在 成 键 态 的 7 
4 个 能 带 中 形成 满 带 , 反 键 访 则 是 导 带 ( 空 带 )。 ü 
Si 和 Ge ЛЕМ, 2268. 908 
XHC004 030 所 示 。 


Silicon 


XCH004_030 


用 射线 可 以 将 尿 亏 内 层 的 电 椰 激 友 ， 因 而 产生 空 的 内 层 能 级 ， 当 外 层 电子 (FERES) 跃迁 
填 宛 内 层 能 级 时 肥 射 出 X 9/2205. 


如 图 XCH004 052 所 示 ， 用 X 射线 将 Na 原子 的 内 层 电 ESodium 


子 激发 产生 诸如 Is, 25 和 Зр 等 空 的 内 层 能 级 。 


一 一 K 表示 导 带 中 的 电子 到 15 能 级 的 跃迁 


一 一 LI 表示 导 带 中 的 电子 到 2s 能 级 的 跃迁 


一 一 Ln 表示 导 带 中 的 电子 到 2 能 级 的 跃迁 


一 一 Lm 表示 导 带 中 的 电子 到 3s 能 级 的 跃迁 


因为 导 带 中 电子 能 量 从 带 搬 能 量 到 最 局 能 量 E, , 各 种 能 

量 的 电子 均 可 上 及 生 跃 迁 产生 不 同 能 量 的 X 区 村， 所 以 友 射 出 X 区 可 能 量 形成 一 个 连续 能 量 谱 。 及 射 
BJ X 区 村 能 量 可 以 通过 实验 测 得 。 

Хм АЕ: (РЕ) x (RII LK) 

一 一 根据 不 同 固体 的 X 光志 友 射 谱 可 以 获 邢 能 态 守 度 的 信息 


一 一 图 XCH004 053 01~05 是 金属 Na、Mg、Al 和 和 非 金属 金刚 石 、 侍 的 实验 结果 。 
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一 一 在 低能 量 区 域 


金属 Ма, Mg, АІ ЖЕ 501106. 18У Х KIRN EEKMA 一 一 МВ У 88-5-8785 М 
BREMSA, Done, Ou, 


e. AL F ХСН 10 AR 05 5 01 SR) š Ç A 1. заба н 
Sodium L; Magnesium L; Alumintum Ls 


raga 7 Ww 053 05 
Silico 1 Lə AL HU МЭЗ 05 


Зы" T 


竺 高 能 量 的 一 端 


een 


Пт, 


非 金属 金刚 石 、 硅 的 X 光子 发 射 谱 逐 渐 下 降 
而 在 满 带 顶 对 应 的 布 里 浏 区 附近 ， 电 子 的 能 态 密度 逐渐 降 为 零 。 


> e 
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Š 4.8 表面 电子 态 
从 理想 表面 模型 出 友 ， 人 研究 考察 晶体 表面 对 电子 能 量 本 征 态 的 影响 。 


V(z) 2<0 Crystal 
Г, z >0 Vaccum 


假设 晶体 表面 位 于 z= 0 处 ， 有 V(z) = | 


电子 在 晶体 内 部 的 能 量 妃 < V, ， 在 界面 2= 0 电子 波 函 数 和 一 阶 微分 连续 。 


一 一 考虑 一 维 晶体 的 情形 


ее m h° d'y 
电气 流动 万 程 SS ES 


2> 0 电子 波 加 数 : у= ае“, а= |2", -р) 


2<0 区 域 ， 采 用 近 目 由 电气 近似 


1 ， o PR _ 
电子 零 级 波 函 数 : wo(z) 能 量 本 征 值 : Et = 一 一 + 了 
在 布 里 渊 区 边界 : k=—, Ë сент, ПЛЕ 
在 第 一 布 里 洲 区 边界 附近 : к.с, K'=k те 


"neie -i( 二 _e)z 
a 


BFA: vw (2) = с. + be 
或 电子 的 波 函 数 表示 为 : (x) = ay; + by, 


ИЖ, Ле: Hw(z)+H'w(z)= Ev(z) 
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(Я, 十 V), E Ev, 
(Н+) = Еру. 


考虑 到 : 
得 到 : а(Е-Е+АГ)и, REI — E + AV), = 0 


PAUP, nl * 从 左边 乘 上 方程 ， 对 z 积分 ， 并 利用 : «Дл |k >= <k'Ay|k'>= 0 


о. (E? —E)a+Vb=0 = y Р T 
得 到 两 个 线性 代数 方程 : У = fyr VE * dz 
Fa+(E – E)b = 0 S 


е ЕЕ V 
a, b 有 非 零 解 ， 系 数 行 列 式 满足 : |“ | 


h ze 


2 
解 得 已 = 二 (ИИС v +1)+V —— v= 
2m a ma, 


(E? – Е)а+УЬ = 0 


h° л А x _ 
е e +h (vt |у +0+7 ISA 
2m а | | Уа (E? _ E)b = 0 


i(Z+e)z Кв) 
得 到 a/b 的 值 ， 将 其 代入 wi(z)=ae“ tbe" 
得 到 и (z) = Hen?" $ М + у? +1) SE exp(iez) 


А 
对 于 EN, y= Мехр 2) Cy + ) 吧 +Dexp(-i 二 了]exp(isz) 就 是 晶体 中 电子 的 
a V a 


5 Хо 
在 ?=0 的 界面 上 : ВЕНУ ИЕН ВУИ у = ae ” 忌 是 满足 匹配 。 
一 一 在 半 无 限 长 唱 体 内 部 的 能 带 保持 不 要 


2<0, Е 为 复数 一 一 €=-ig, q 为 下 类 


h ze ‚ h°zq 


= —1311(20) 


之 : V = ——— = —1 
molt, та 
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z < ОМ ии, (2) = ci{exp[i( 一 z 土 0)]+ Ся +5)|}ехр(42) 
а а 


h. h - 
ЛЕлУВУВЕ= E E =— [EP allt nq рў 
т a molt 


IR IERA 052 00 95 — УМНЕЕ: 


у 
и) сіе ste Log. -i £ ó)]) exp(qz) 


由 确定 a/c 和 9q 值 


у = ае“ 


XCH004 048 Re Wl(z) 


Crystal l Vaccum 


再 将 q 值 市 回 能 量 表达 式 得 到 相应 的 能 量 。 


所 以 对 于 半 无 限 晶 体 ， 当 为 实数 ， 晶 体内 部 能 带 与 一 般 ` 
晶体 的 情况 一 样 ， 当 k 为 虚数 ， 波 函数 在 晶体 内 部 是 衰减 — 
NN， 能 量 本 征 值 位 于 能 了 之 中 ， 在 这 些 解 中 有 一 个 可 以 与 
真空 区 域 的 波多 数 相配， 表明 在 表面 内 附近 很 窜 的 区 域 
中 有 一 个 电气 态 ， 称 为 表面 态 。 寞 面 内 外 的 疲 节 数 如 图 
XCH004 048 所 示 。 
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$4.9 无 序 系统 中 的 电子 态 
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第 五 章 mAP ЮВ SE Fop P EES ЭЛ 


A ЗЫ 


晶体 中 的 电子 在 外 加 场 的 作用 下 ,外场 可 以 是 电场 、 人 磁场 、 失 入 杂质 势 场 寺 ， ИА rB D e? 


如 果 外 场 与 晶体 的 势 场 相 比 弱 许 多 ， 可 以 用 电子 在 晶体 周期 性 势 场 中 的 本 征 态 为 基础 进行 讨论 。 


2 
全 万 法 一 一 一 TEE RE 1: +V()+U |y = Ey 
全 万 法 二 一 一 在 满足 一 定 条 件 下 将 电 李 的 运动 近似 当 作 经 典 粒 亏 来 处 理 , 这 梓 可 以 很 万 便 地 讨论 


均匀 电磁 场 中 各 种 电导 效应 以 及 一 般 晶 体 中 输 运 过 程 问题 。 
本 节 介 绍 电子 企 晶体 中 准 经 典 运动 的 一 些 基本 概念 和 规律 。 
$5.1 准 经 典 运动 
1. 波 包 和 电子 速度 


流 包 一 一 在 量子 力学 中 ， 对 任 晤 有 经 典 类 比 的 力学 系统 ， 如 果 对 一 个 态 的 经 典 捅 述 近 似 成 立 ， 则 在 
量子 力学 中 这 个 态 束 由 一 个 疲 包 代表 。 


根据 量 李 力学 测 不 准 原 理 ， 粒 所 的 坐标 和 动量 不 能 同时 有 确定 的 值 。 


一 一 粒子 空间 分 布 在 元 附近 的 Ar 范围 内 , ERNEA hk, МОЯ hAk 的 范围 内 , 构成 了 粒子 的 波 包 。 
一 一 波 包 中 心 元 为 粒子 的 中 心 ， 中 心 的 动量 Ak, 称 为 粒子 的 动量 。 


А ВИЖ 


pr DEI, 


КБА, М: w (P =e t” ul) 


一 一 为 得 到 以 量子 态 太 Ле, =, +k 一 一 其 中 必须 很 小 
势 场 周 期 性 遂 数 近似 表示 为 : Up) и (T) 


将 能 量 E(K') 按 泰勒 级 数 展开 : Elk) = ЕК) +. (VE), 
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A/2 A 12 a par 
ыы 


В: Ww(7,1) = | dk, | dk, [ak " Mr (r) 


=А/2 —A/2 =A/2 


IEP DA de A/2 A/2 гы 07 
VED =u; (Fe WI dk, | dk, | ае 


=A/2 =A/2 ST 


К A/2 A/2 ëm Li 2 
电子 的 概率 密度 分 布 函数 : |y(F,DË = lu; O| Í dk, Í dk, | dk. 
一 A/2 一 A/2 一 A/2 
1 дЕ 
= A. === 
DE 
2 |sin Au/2| lsin Au (3 |sinAw/2[ l oE. 
r,t =u (T 一 一 一 一 | 人 A ”一 一 其 v=y——(—),t 
v vm Ли/2 || Ду/2 || Aw iB kar 
1 дЕ 
W= Z——(— J, Í 
2 lach 
XCH005 001 
sn AM 2 _ 的 曲线 如 图 XCH005_001 所 示 
Au /2 
Wave packet 
、 2л 
波 包 的 限度 : и = 一 一 
2, 2 = 2 6 | OI | | x 
Зи=у=и=ОВ: и (F, t) = lu, (P) A АШИ №. 
ГА 一 一 
1 дЕ 
= бар)! 
Е l дЕ _ 1 
RAPIN: IEN Vel 
1 ОЕ 
dë 


MS 56) 80—05, DUAL ВУ: V. = ~(V E), 
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k 

A | | A 
因为 上 很 小 :一 全 < 1k |<, ЕВ (2, 2) 
2 А f a a 


有 : Ass 22а, Бла ХУН. (rX ВЕ EE 01985-61205, 


АЕ а?Е 


以 模型 riy ВЕ ЈА: 一 一 = 0, Ет = 0 处 
似 模型 中 , 在 能 带 底 和 能 带 项 : — = 0， 电 子 的 速度 为 零 ; 在 能 带 一 5 = 0 处, 


维 近 自由 电子 近 
电子 的 速度 最 大 ， 速 度 和 能 量 的 变化 结果 与 自由 电子 的 是 不 同 的 。 如 图 XCH005 002 所 示 。 


XCH005 002 02 


z è J Ч 1 7 Ze e e S S 
(一 Ta) А (+л/а ) 


2. 在 外 力作 用 下 状态 的 变化 和 准 动量 


997 Е 对 电子 作 功 : dE= HG 


5820082 dE=dk-V Е, v, = SC ‚ V,E=hv,, dE = dk bn 


根据 功能 原理 : F.v.dt= dk bn, SHEI 可 以 证 明 : OLF 
в 4) рь 0?) -到 比 较 ， 斌 具有 动量 的 性 质 — 准 动量 


з. режем е 


电子 状态 变化 基本 公式 : dot) =F 
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БаР EFE Et y P CS Л 20050406 


电子 的 速度 : СЕ 
1 OE(K 
电子 的 速度 分 量 : v, CSC 
dv, 1 2Е(Ё) 
的 加 速度 分 量 : — 
电子 的 加 速度 分 量 Е eer 
Е KS 
dt ôk; 
ко dkp) а ау, д? 
将 一 一 二 = 大 代入 得 到 |: EC аас E(k) 
O°E 0'E O°E 
2 
将 加 速度 分 量 用 起  |=— Е 
нЕ ЕЕЕ O 
xz ФЕ ap op: 
ôk ôk. ott ôk? 
dy 1- 
与 牛顿 定律 比较 : 一 = 一 去 
dt m 
O°E O°E O°E 
ôk? Ok.Ok, Gët 
1| GE O°E д?Е 
电子 的 倒 有 效 质量 : 一 
BK у ok O Әк, 0, 
O°E O°E ZE 
ôk ôk. ОКО Ok 
2 
CE 0 O 
ôk? 
Merten ] O°E 
如 果 将 大 k, k 选 在 张 量 主轴 方向 上 , 有 一 | 0 < 了 0 
h E 
2 
0 
ОК: 
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2 
wE 0 0 
m 0 0 ОК, ge 
此 时 有 效 质量 张 量 : | 0 m 0 |=| 0 h° / Se 0 
0 0 m, gë 
0 0 x 
ОК: 
ФЕ ОЕ ОЕ 
02 Gët Gët 8 
Ў, 2 2 ФЕ F, II. H, e í. 
I ZE ZE _ . 
此 时 | v, | = 一 — — |F| 表示 为 : ту =F 
эт ока o гок | «А8. 
У, 2. mV, = i 


OE OE ZE 
Okók okt дк: 


有 效 张 量 是 一 个 张 量 ，1., т, т, 一 般 不 相等 ， 因 此 加 速度 和 外 力 方向 可 以 不 同 。 
A 有 效 质量 的 特点 
在 紧 束 缚 近似 下 ， 讨 论 简单 立方 格子 s 能 带 的 有 效 质量 


ЕК) = ё, - 7, – 27. (созк, а +cosk,a +cosk,a) 


TUME: kok аказала, 898-02-10 Z= A 
DJ Ben К А s №, iw aa <= О 9 = 
u eet, |=0, azp 
2 2 
m. = h° e 2 = Д (cosk oi" 
Ok 2a'J, 
i Ob Es 11 — Sg 
有 效 质 量 : т, =A E RE SE EE 
2 2 
m. = h° г — = А (соѕ ai 
Ok 2a J, 
在 能 带 奈 部 : k = (0, 0, 0) , вме т, =m, = m, СУТИ 
1 
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* 


m 0 0 A 1 0 0 e 
有 效 质量 张 量 约 化 为 一 个 标量 : | 0 m, у — 010, а 
0 0 m 0 0 1 
u gar — Z T Z ¿SSS я e h° 
在 能 市 顶部 : 有 =( 土 一, 土 一 , 土 一 ) ， 有 效 质 量 m, =m, =m, = < 
a a qa 2a J, 
h° 
_ * 21 
在 无 = (二 , 0, 0) 布 里 浏 区 侧面 中 心 的 X 点 ， 有 效 质量 A 
a * * 
т =m = 
ИИ ая 
т 0 0 -1 0 O 
h° 
有 效 质量 张 量 : | 0 m 0 | = 一 一 0 1 0 
‚| 22а, 
0 0 m, 0 0 1 


晶体 中 的 共有 化 电子 的 有 效 质量 一 般 是 一 个 张 量 ， 是 波 和 天 的 负数 。 在 一 个 能 带 托 部 附近 ， 有 效 质量 
КАХ ЕВУ, 8 E 带 顶部 附 VT, 有 效 质量 总 是 负 的 。 


仁 这 个 能 带 的 顶部 有 一 个 质量 为 m* (Л) 的 电子 。 
有 效 质量 m* 为 什么 为 负 ? 自由 电子 的 运动 仅仅 是 在 外 场 作 用 下 受 力 的 运动 ， 而 在 晶体 中 电子 运动 
NS 


2 
即 受 外 力 ， 又 受 晶 体 周期 性 势 场 力作 用 的 运动 。 E E, (F) = Enn +2019 ot IW 中 ， 将 周 


期 性 势 场 力 的 作用 归并 到 晶体 中 电子 的 质量 中 去 了， 所 以 m* 关 mm。 


电气 在 晶体 中 运动 ， 通 过 与 原 李 散射 而 区 换 动 量 。 如 果 电 椰 从 虽 格 获得 的 动量 大 于 付出 给 晶 格 的 ， 
А] т* > 0 ; 如果 电 椰 从 唱 格 获得 的 动量 小 于 付出 给 晶 格 的 动量 ， 则 mt* < 0。 


一 一 晶体 中 电子 的 动量 形式 bk ， 布 洛 赫 波 不 是 动量 的 本 征 态 ， 而 且 hk 也 不 是 动量 算 符 的 本 征 值 
一 一 #Rhk 为 质 动 量 ( 准 动量 ) 


一 一 在 处 理 晶体 中 电子 的 输 运 问题 ， 引 入 电子 的 有 效 质量 和 丑 动 量 对 于 处 理 问题 会 带 来 很 大 方便 。 
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$5.2 恒定 电场 作用 下 电子 的 运动 


一 维 紧 束缚 近似 下 ， 晶 体 中 电子 在 恒定 电场 作用 下 的 运动 规律 


一 维 紧 束缚 近似 下 : E'(k)=z#, -J,-2J coska 一 一 第 i 个 能 带 
电子 的 速 GE W 
有 效 质量 : m*(k)= h ES ) == m*(k)=h°(2J a` совка)" 


简约 布 里 济 区 能 带 、 电 子 的 速度 和 有 效 质量 的 图 示 如 图 XCH005_ 003 所 示 。 


XCH005 


XCI 
i 
| 
| 


a — = A h 
在 能 带 底部 上 = 0 : 有 效 质量 为 正 : m* (k) = 一 
2 a 
Е Z h 
在 能 带 顶部 大 = 土 一 : 有 效 质 量 为 负 : m*(k)=- 
ü 2J a 


一 一 在 外 加 电场 作用 下 电子 的 运动 
198927 Е = -9Е (EG k HADO) В k 轴 的 正 万 同 


根据 “= -F RS k 空间 做 匀速 运动 


M E’ (k) = є, – J, —2J, cos ka 可 以 看 到 电子 的 运动 永远 保持 在 同一 个 能 带 内 , 能 量 为 周期 性 变化 。 
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k 空间 电子 的 运动 用 扩展 布 里 洲 区 表示 ， 如 图 XCH005 004 所 示 。 


k 空间 电子 的 运动 用 简约 ( 约 化 ) 布 里 渊 区 表示 : 电子 运动 到 布 里 洲 区 边界 = 一 ， 由 于 上 = 一 与 
k=-Z ESME, RRA 状态 ， 所 以 电子 从 布 里 消 区 边界 大 = 二 移动 出 去 ， 同 时 从 


k= 一 一 移动 进来 ， 电 子 在 к 空间 做 循环 运 云 动 。 


A 速度 随时 间 的 振 沪 


从 电子 的 速度 0) = —sinka 可 以 看 出 ， 在 k 空间 电子 做 循环 运动 ， 速 度 随时 间 做 振荡 变化 。 


sn = F. Е еее Al sina- Р 


假设 1= 0 ЕВ ЕВЕ ЕВ К =0, т* > 0, ЮЛЕ 570%, ЗЕ (К) 增 关 ; 


2J a 


AA К = т* (К) = h°(2J а’ coska)’, m*(k) = о, vk)= —— N 
2J a SE 
m*(k)<0, v(k)< < 电子 做 减速 运动 
直到 丰 = 一时: m*(k) = 一 一 一 > ，V( 有 )=0 一 一 到 达能 带 顶 部 
a 2J a° 


h? 


8 т+(0) = 一 了 ， 外 力作 用 使 电子 的 速度 v() <0 


2J. 
et mn, PORSA, B-A, wi, m*a 


Ek=- 08, m*(k)>0, OT, Sat-0, wäi 


А 四 村 运动 企 实 空间 中 的 拍 述 


电子 速度 的 振 汤 晤 味 着 电子 在 实 空间 中 运动 的 振 泛 。 
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А SD 


外 电场 对 电子 能 量 本 征 值 附加 的 能 量 : 


XCH005 005 


ДЕ = -4У (E 沿 -x 方向 ) 
V=Ex, AE =-qEx 
如 图 XCH005 005 所 示 。 


A 电子 运动 的 振 汤 

1 = 0 电子 由 较 低 能 带 的 带 底 A 点 经 过 B — Electron movement with the electric field іп the real space 

ОА C 点 ， 对 应 于 电子 从 k=0 到 
Л w == 2 \ ZIN 

k =— BAT). E CREDAT, Л 
a 


DEER Ee tuz, 85790 60/5 910 
Ж, BIE CRAN В яв] А д, X 


应 于 电子 从 大 = 一 一 天 k= 0 的 运动 。 XCH005 006 
a 


SCHOOS 006 表示 了 两 个 能 带 的 情形 中 ， 电 李 侍 实 空 间 鸭 运动 振 汤 。 


一 一 电气 在 运动 鸭 过 程 中 ， 由 于 受到 声 村 、 杂 质 和 缺陷 的 散射 (98), ЛЕВА ЕКА ВВ 
之 间 间 隔 为 电子 的 半 均 目 由 运动 时 间 : 7 。 如 有 果 了 很 小 ， 电 椰 来 不 久 完 成 振 汤 运动 残 有 散射 破坏 了。 


一 一 观察 电子 运动 振荡 的 条 件 : wr >> 1 ， 中 振荡 圆 频率 


ея 2 2л / 
k 空间 电子 的 振荡 圆 频 率 : o 一 一 л/а) 
d v(k) 


、 ИРЕ ак 

Е ЕТЕ ы 
振荡 圆 频率 : о = 2л 

SE Ст) 


(IS а = 0.3 ит, т=10 s, МЕ>2х10’У/т 


ЕЕ =2х10’У/т: 在 金属 中 无 法 实现 ， 对 于 绝缘 体 早 已 被 击 穿 。 因 此 很 难 观察 到 电子 的 振荡 ， 
Е k ВЕН ЕЕ 了 一 个 小 位 移 ， 而 无 法 实现 振 沪 。 
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一 一 Же 53816, ВЫ МЕ ARFAU, БОЕ 


一 一 эВ Le uy u Se Ami, 0 XCH005_ 007 所 示 。 


位 垒 的 宽度 4 = 一 一 一 Е а 


几率 < Bexp[- 一 一 一 ED] 


隧道 效应 一 一 “ЕВЕ ВУ, WA 或 者 授 近 填充 满 ， 上 面 的 能 带 是 


空 带 可 以 接纳 电子 ， 此 时 电子 有 一 定 的 几率 从 价 带 穿 透 带 隙 进入 导 带 。 
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$5.3 导体 、 绝 缘 体 和 半导体 的 能 市 论 解 释 
А 问题 的 提出 : 所 有 固体 都 包含 大 量 的 电子 ， 但 电子 的 导电 性 吉 相 差 非 常 大 。 
导体 的 电阻 率 : р-10°О-ст 
半导体 的 电阻 率 : р-10” -10 (2: cm 
绝缘 体 的 电阻 率 : р-10“ -102 2-cm 


对 于 一 些 金属 ， 特 鲁 特 关 于 导电 电子 数 等 于 原子 的 价 电 子 数 的 假设 是 相当 成 功 ， 但 对 于 其 它 一 些 田 
体 却 不 是 这 样 。 导 体 、 半 导体 和 绝 绿 体 的 区 列 在 哪里 ? 电子 的 能 带 理 论 给 予 很 好 的 解释 。 


1. 满 带 中 的 电子 对 导电 的 页 献 


能 带 中 电子 的 能 量 是 波 矢 k ВЕ: E (k)= EEN 


EEJ k 的 电子 的 速度 : V(k) = 一 


波 矢 为 -无 的 电子 的 速度 : P- DE (有 = 一 Vi 


v(k)=-—v(— k) Ge EEK k 的 状态 和 波 矢 为 — k 的 状态 中 电子 的 速 束 度 大 小 相等 ‚ РОМ. 


1) 在 无 外 场 时 : EKA k 的 状态 和 波 矢 为 一 k 的 状态 中 电子 的 速度 大 小 相等 、 方 向 相反 ， 每 个 电子 
产生 的 电流 : — ау, NENEI АННЕ Но 


在 热平衡 状态 下 ， 电 子 占据 波 矢 为 k 的 状态 和 占据 波 矢 为 一 的 状态 的 几率 相等 。 所 以 晶体 中 的 满 
带 在 无 外 场 作用 时 ， 不 会 产生 电流 。 如 图 XCH005_008_00 所 示 。 


XCH005 0 2008 $ 00 


XCH005 008 


Gett 
EU) "TI " EGA 
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2) 在 有 外 场 妃 作用 时 
电子 受到 的 作用 力 : F = —qË 


d(hk) _ - dk 


] 
—- = VIZE . == 
电子 动量 的 变化 | RS 


F 


S. 


一 一 有 人 外场 时 ， 所 有 的 电子 状态 以 相同 的 速度 沿 着 电场 的 有 反 万 向 运动 。 在 满 带 的 情形 中 ， 电 子 的 运 
动 不 改变 布 里 济 区 中 电子 的 分 布 。 所 以 在 有 外 场 作用 的 情形 时 ， 满 带 中 的 电子 不 产生 宏观 的 电流 。 
如 图 XCH005 008 所 示 。 


2. 导 带 中 的 电子 对 导电 的 贡献 
1) 无 外 场 存在 时 : 虽然 只 有 部 分 状态 被 电子 填充 ， 但 是 波 矢 为 的 状态 和 波 矢 为 的 状态 中 电子 
的 速度 大 小 相等 、 方 向 相反 ， 对 电流 的 贡献 相互 抵消 。 在 热平衡 状态 下 ， 电 子 占据 波 矢 为 的 状态 
和 占据 波 矢 为 k 的 状态 的 几率 相等 。 


一 一 晶体 导 带 中 的 电子 在 无 外 场 作用 时 ， 不 产生 电流 。 如 图 XCH005 009 所 示 。 


CN Without E XCH005 009 U; L, E XCH005_010 
E(k) тоя Е) With Е 


Ш 
Ш 


2) 在 有 外 场 上 作用 时 : 
导 带 中 部 分 状态 局 电子 填充 ， 外 加 电场 的 作用 使 布 里 济 区 的 状态 分 布 友 生 变化 。 


从 = qË 可 以 看 出 所 有 的 电子 状态 以 相同 的 速度 沿 着 电场 的 反方 向 运动 。 由 于 能 带 是 不 满 


带 ， 邓 电场 万 向 上 运动 的 电子 较 多 ， 因 此 产生 电流 。 如 图 XCH005 010 所 示 。 


A 导体 、 半 导体 、 绝 缘 体 模型 


绝 绿 体 一 一 原子 中 的 电子 是 满 充 层 分 布 的 ， 价 电子 刚好 填 满 了 许可 的 能 带 ， 形 成 满 沉 ， 导 带 和 价 


带 之 间 和 存在 一 个 很 宽 鸭 莹 带 ， 在 一 般 情 况 下 ， 价 带 之 上 鸭 能 带 没 有 电 李 ， 所 以 在 电场 的 作用 下 没有 
电流 产生 。 
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导体 一 一 在 一 条 殉 能 带 中 除了 电子 填充 满 的 能 带 ( 满 带 ) 以 外 ， 还 有 只 是 部 分 家 电子 填 宛 的 能 带 ， 
后 者 起 看 导电 作用 。 


XCH005 011 Conduncting band 


E half-filled band 


filled band =I 


sd sss filled band 


半导体 (Si: 14、Ge: 32) 一 一 从 能 带 结构 来 
看 与 绝缘 体 的 相似 ， 但 半导体 禁 带 宽度 较 绝缘 体 
的 窄 ， 约 为 ~ 2 eV 以 下 。 所 以 依靠 热 激 发 妈 可 以 
将 满 带 中 的 电子 激发 到 导 带 中 ， 因 而 具有 导电 能 
力 。 理 论 计算 和 实验 表明 : 由 于 热 激发 到 导 带 中 
的 电子 数目 随 温度 按 指 数 规律 变化 ， 所 以 半导体 


Er 


的 电导 率 随 温度 的 升 高 也 按 指数 形式 变 大 。 导 体 、 m. н 
半导体 和 ZS DI 2190 XCH005 _011 所 示 。 Insulator Semiconductor Metal 


一 一 由 个 尿 胞 构成 的 晶体 ， 每 一 条 能 带 所 能 容纳 的 电 椰 数 为 2W， 即 为 原 胞 数目 的 二 倍 。 
原 胞 中 只 有 一 个 价 电子 的 固体 : Li (3), Na (11), K (19), Cu (29), Ag (47) 

一 一 它们 只 填充 半 条 能 带 ， 一 般 是 导体 。 

一 一 如 果 原 胞 含有 偶数 个 价 电 椰 ， 这 梓 可 以 填 满 一 个 能 带 ， 形 成 绝 绿 体 。 


一 一 但 对 于 二 价 金属 : Ве (4). Mg (12). Zn (30)， 它 们 尿 胞 中 有 2 个 价 电 子 ， 照 此 应 该 是 绝 绿 
体 ， 但 它们 却 是 导体 。 这 是 因为 能 带 存 在 父 迭 现象 。 


A 半 金 属 


V RITZA Bi, Sb, As 具有 三 角 晶 格 结构 ， 每 个 原 胞 含有 偶 涩 个 电子 ,但 由 于 能 带 的 交 荀 使 它们 具有 
了 使 属 的 导电 性 。 但 由 于 能 市 交 荀 较 小 ， 对 导电 有 页 献 昌 载 流 子 数 远 远 小 于 普通 的 金属 。 


2. rees 0257 


满 带 中 的 少数 电子 受热 或 光 激 友 从 满 带 跃迁 到 空 带 中 去 ， 使 原来 的 满 带 共 为 近 满 带 。 通 前 引入 空 从 
的 概念 来 摘 述 近 Ўт TD ВУ = EB; Е, 


ви ЛЕН, 在 电场 的 作用 下 , 近 满 带 产生 的 电流 为 近 满 带 中 所 有 电 
子 对 电流 的 贡献 ， 总 电流 : JI 


一 一 如 果 在 空 的 下 中 放 入 一 个 电子 ， 近 满 带 变 为 满 带 ， 总 的 电流 为 零 ， 有 
I(k)+[-qy(k)]=0, I(k)= of) 


可 见 近 满 带 的 总 电流 相当 于 一 个 带 正 电 q 的 粒子 ， 以 空 状态 上 中 电子 的 速度 ;(K) 所 引起 的 。 
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在 电磁 场 作 用 下 ， 满 带 不 产生 电流 ， 有 7(X)+[-gv(K)]=0 
(k) 


— en КК а. 
ВИ ZC, 


EM 
外 加 电磁 场 作 用 于 空 状 态 中 电子 的 洛 伦 兹 力 : —qIË +[v(k)x ВТ 


电子 加 速度 - EINEN 


m*<0 一 一 空 状态 在 满 带 顶 附近 ， 电 子 的 有 效 质量 
/A eeng S ee 
2 М a 
И ом а 

= Е k)x B 
e CR +[qv(k)x B|; 


qË +[а7(Е)хВ] 一 一 EBE q 在 电磁 场 中 受到 的 力 


一 一 在 外 电磁 场 中 ， 近 满 带电 流 的 变化 如 同一 个 带 正 电 9 ， 具 有 正 质量 对 的 粒子 。 


结论 


AR 一 一 满 带 顶 附近 有 空 状态 时， 整个 能 带 中 的 电流 以 及 电流 在 外 电磁 场 中 的 变化 相当 于 一 个 
带 正 电 4 ， 具 有 正 质量 mn 半 、 速 度 (k) 的 粒子 ， 这 样 一 个 假想 的 粒子 称 为 空 穴 。 


固体 中 导 带 底部 少量 电 李 5 | 起 的 导电 一 一 电子 导电 性 
固体 中 满 带 顶 部 缺少 一 些 电子 引起 的 导电 一 一 空间 导电 性 


一 一 若 将 满 带 中 的 少量 电子 激 友 到 导 带 中 , 产生 的 本 征 导电 碱 是 由 相同 数目 的 电子 和 空 作 构成 的 混 
合 导 电 性 。 
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$ 5.4 在 恒定 磁场 中 电子 的 运动 导体 


1. 恒定 磁场 中 的 准 经 典 运 动 


oi =V, EE) 
恒定 磁场 中 电子 运动 时 基本 万 程 : ~ 


h— =—qv(k)x B 
m qv(k) 


从 两 个 方程 可 以 得 到 : 1) 沿 磁场 方向 的 分 量 不 发 生变 化 ; 2) 由 于 洛 伦 效力 不 做 功 ,能 量 B(k) 不 
ENIE, BIE k 空间 的 等 能 面 上 运动 。 


一 一 电子 在 空间 的 运动 轨迹 是 素 自 于 磁场 的 六 面 与 寺 能 面 的 父 线 。 


2. 目 由 电子 的 准 经 典 运 动 


当 由 电子 的 能 量 : EE) =" 
2т 


_ ] = P 
EH v(k)=—V,E(k) v(k)=— 
IS E(k) = RA - Baj: L ” 
CR п qu(k)x В K Ч (k x B) 
— = — — = —— >x 
dt dt m 


选取 B 为 .方向 : B=(0,0,B) 


ак, qB 
dt т? 
ef d k pia 020-98 
dt m dt m 
dk. _ 
dr 
2 
Tin 08 dh. Вур 
dr m dt аг? 
d'k qB dk, а?К ch 
d? m dt dt’ m ° 
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2 
Ca (yk =0 А 
of 一 一 回转 频率 : о, = 2 
d m 


OP = 
SS HTS 0 


一 一 Ат (К, k) 平面 做 圆周 运动 ， 如 图 XCH005 013 所 示 。 


А 在 实 空间 电子 的 运动 XCH005 014 


DÉI EI 
电子 运动 的 基本 万 程 : _ 
dk  _ 
i = —qv(k)x B 


2 АЕ К) hak 
方程 太后 = IE 两 边 对 时 间 求 导 : DI _ h dk 
m dt m dt 
dk Кеи УК) 1 2> & 
й — =-—qv(k)x B RAEI: DÉI =—[|[—gv(k)x B] 
dt dt m 
ау, _ 42， 
dt m ` 
a dv qb | 、 
分 量 表示 : 4 一 一 = 一 -Vv，、 一 一 两 边 再 对 时 间 求 导 
dt m 
ау, 0 
dt 
d v, _ _qB dv, Ф, 8, 
, q ` dt dt 
得 到 : 4 9 “na 一 一 将 " RABE: 
Чу, _qB dv, а, _ аВ 
q m d dt m ` 
а? В 
Е +?» =0 EE 
dt m o dt m 
а?у В d° B 
y 40 \› У 45 2 
> +(2= 0 + у=0 
dt WE аг Сн) > 
dy 


一 一 元 =0 电 子 在 :方向 做 匀速 运动 
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ах qB., 
I 
–— 41 , ВЕ (x, y) МАМ) АЈ) 
ау В. 
ES +(—) y=0 
t m 


Pi B = 
一 一 回转 频率 : wu =“, ， 如 图 XCH005 014 所 示 。 
m 


з. 目 由 电子 情况 的 量子 理论 


无 磁场 时 自由 电子 的 哈密 邮 量 ; Z- H 
2m 2m 
当 有 磁场 时 : рә p+qA, Z = 五 Lie 
2m 2m 


如 果 磁 场 沿 z 轴 ， 取 4=(-By,0,0), 则 有 B=Vx4 


] д д д 
A =—[(Ĥ,-qByř +P + p], P, =—ih—, р, =-—ih—, р, = —iħ— 
P Кр, -qby) +P, +Pp:]; р, a Ру г b. = 
S 221] k=; 2 [22 GE 0 \ ` WH > A A / > 
因为 哈密 顿 量 不 含 x,z ， 所 以 HERRARNA (P. p.) АЛЕ» 
[Z b.]=0' 
Pasa 
Р.И =ħk y 


x siè i x+k_z Ñ ` 1 A ^ 7, 

Б: ие“ (у), BERAZ = 510, – 4Ву) + p; + P] 
1 AN 

得 到 : > (hk, - qBy) + р, +h k; (у) = Еф(у) 


> Кик, - gBy) e Er RE p(y)= Еф(у) 


KI 0? 
_2т ду? 


+ (h, -аву ро) = ( 
т 
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h 0 m qB, h 5 hk? 
E E E be EE = =(Е- — 
[ EES ( Ss (B HI (2) = 人 = )@( y) 
qB h NS 
So, =—, = —kŃk , £= Е – 2 
Tm Уо qB ` 2т 
h° 8? 


+ (y y) рО) =ар(у) —— Ss 
т ду” 2 


1 2 
——(. = 
2 0 (y—y0) 


к RAT: ф(у- у) š e H Tout У). 


H Io = ell SE 5 
相应 的 能 量 本 征 值 ; z, = (n+—ƏhO, 


1 2 
+ ` W КЕ x+k z) 2 (yy 
在 磁场 中 自由 电子 的 波 函 数 : y = ее 7" H [о (у= у,)] 


HE l KS AEROS 015 Landau level 
能 量 本 征 值 : E=6, + = (nt ee 
m 


一 一 根据 量子 理论 在 x- 了 平面 内 的 圆周 运动 对 应 一 
种 向 谐振 汤 ， 能 量 是 量子 化 的 ， 这 些 量子 化 的 能 级 称 为 
明 这 能 级 ， 如 图 XCH005_015 所 示 。 


4， 晶体 中 电子 的 有 效 质 量 近似 
SET, REENE: A (+94)! +V(P) 
т 


严格 求解 唱 体 中 电气 在 磁场 中 的 运动 是 很 困难 的 , 可 以 将 周期 性 势 场 的 影响 概 拓 为 有 效 质量 的 变化 ， 
称 为 有 效 质量 近似 。 


在 半导体 材料 中 能 带 扶 和 能 带 顶 附近 帝 章 采用 有 效 质量 近似 处 理 。 对 于 碱 金 属 也 可 以 采用 有 效 质量 
近似 。 
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采用 有 效 质量 近似 后 ， 唱 体 中 电子 在 磁场 中 的 运动 变 为 目 由 电子 企 磁场 中 的 运动 ， 表 面 的 结果 中 将 
电子 的 质量 m 用 有 效 质量 到 * Ves. 


eis b 
回转 频率 :wu = 
m 


k ] (CR Ge 
SES EI Ee =(n+—hoŠ +— 
2 2т* 
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$ 5.5 回旋 共振 


品 体 中 电子 在 磁场 中 的 运动 时 ， 采 用 有 效 质量 近似 后 ， 电 子 做 电 旋 运动 ， 其 回转 频率 ， o = SŠ 


hk? ] “人 
Ak = A d К z _ Bes 2 = “5 ДА 
能 量 本 征 值 : Е= е, + = (n+ a + "o 朗 道 能 级 
如 图 XCH005 015 所 示 。 
XCH005 015 Гапааи level 


—— &# а ВБЛ) – “5 386, 
В 
= а=, 858825 电场 的 能 量 


ЦЕ 


一 一 855 CIR, ЛОЛ 


一 一 电气 豚 收 电场 的 能 量 ， 电 椰 实 现 了 从 一 个 明道 能 
级 跃迁 到 更 高 能 量 的 明道 能 级 上 


半导体 材料 中 能 带 底 和 能 带 顶 附近 ， 电 子 的 有 效 质量 不 同 ， 具 有 不 同 的 回旋 共振 频率 。 


一 一 通过 测量 回旋 共振 频 深 ， 可 以 确定 电子 的 有 效 质量 
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第 六 章 ЖЕН, 


H: 


pe 经 典 力 学 对 金属 中 电子 的 处 理 

特 鲁 特 一 洛 伦 冯 金属 电子 论 : 金属 体 中 的 电子 和 分 子 气体 一 梓 ， 在 一 定 温 度 下 达到 热平衡 ， 电 子 气 
体 可 以 用 确定 的 平均 速度 和 平 多 自由 程 来 描述 . 这 桩 不 考虑 电子 与 电子 之 间 、 电 子 与 扁 子 之 间 的 相 
瑟 作 用 ， 由 此 建立 起 来 的 是 目 由 电子 模型 。 


应 用 经 典 力 学 和 电子 气体 服从 经 典 疼 克 斯 韦 一 玻 小 兹 曼 统 计 分 布 规律 ， 对 金属 中 的 电子 进行 计算 。 
得 到 了 天 于 金属 的 直流 电导 、 金 属 电 子 的 弛 泛 时 间 、 平 均 自由 程 和 金属 电子 的 热 容 的 结果 。 


全 СВОЮ: 解释 金属 的 特征 : 电导 、 热 导 、 温 到 电 、 电 流 磁 输 运 

А 经 典 电子 论 时 困难 : 天 于 固体 执 众 量 ， ` JEE, N 个 价 电 子 组 成 的 电子 
气体 ， 有 ЗМ 个 目 由 屋 ， 对 热 容 量 的 页 献 为 : 

一 一 对 入 多 数 金属 ， 实 验 上 测 得 的 热 容量 值 只 有 理论 值 的 1%。 

mw 量子 力学 对 金属 中 电子 的 处 理 

去 末 非 在 目 由 电子 模型 罗 基础 上 ， 考 虑 到 电气 侍 议 地 产生 的 半 均 势 场 仆 ， 电 村 在 金属 中 鸭 和 运动 ， 应 
用 量 志 理论 和 电子 气体 服从 量 李 统计 法 鸭 帝 密 一 狄 拉 克 分 布 ， 计 算 $ rB $ VA DIAS ES, А 5 
典 理论 的 困难 。 


$6.1 2791170885025 


能 带 理论 是 一 种 单 电 子 近 似 , 每 一 个 电子 的 运动 可 以 近似 看 作 是 独立 的 ， 具有 一 条 十 确定 的 本 征 态 。 
一 般 金 ES 因此 所 有 电子 占据 的 状态 都 在 一 个 能 带 内 。 


电子 气体 服从 泡 利 不 相 容 原理 和 费 米 一 狄 拉克 统计 


热平衡 状态 下 ， 一 个 能 量 为 五 的 本 征 态 被 电子 占据 的 几率 : (Е) = 一 


一 一 MEEN Е АЛЕ ЕВ ВУ 


一 一 УВЕ 
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一 一 Er 是 费 米 能 量 或 化 学 势 : 体积 不 要 的 情况 下 ， 系 统 增 加 一 个 电子 所 需 的 自由 能 。 


电子 的 总 数 : N = H f(E) 一 一 对 所 有 的 本 征 态 求 和 


在 温度 7 关 0 的 情况 时 : ЕЕ=Е,, f(E, )=- 


一 一 说 明 在 费 米 能 级 E, 被 电子 填充 和 不 被 电子 填充 的 几率 相等 。 


1) 温度 大 于 绝对 温度 零度 : 电子 填充 能 量 6 = E, 的 几率 相等 


当 E-E, > 几 个 k,T 时 : e >>1, f(E)=0 


E-E 


` E, — E > several k, T Ñ: е <<1, f(E)=1 


2) MESTE X im =E: E<Ep, /(E)=1 一 一 BSAN KAE EIA 

Ер, ЈЕ) = 0， 费 米 能 量 以 上 的 状态 全 部 空 
3) OAI, ЖЭИЕ E = Е, 处 上 友 生 很 大 要 化 。 
能 量变 化 范围 : /(E << E,) =1 一 JE >> Е.) =0, 温度 上 升 ， 能 量变 化 范围 变 宽 ， 但 在 任何 
情况 下 ， 该 能 量 范围 约 为 : +Kk,T ， 如 图 XCH006 001 所 示 的 为 不 同 温度 下 电子 费 密 分 布 鸳 数 示意 
图 。 


A (Е) XCH006 001 


XCHO06 002 


ЕК", E= E, 的 等 能 面 称 为 费 米面 。 


1. ;的 确定 
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全 电子 按 能 量 的 统计 分 布 
ЕЕ-Е+аЕ 之 间 状 态 数 (量子 态 数 ): dZ = N(E)dE 一 一 N(E) 状态 密度 


ЕЕ-Е+аЕ 78885: dN = f(E)N(E)dE 
金属 中 总 的 电子 数 : N = | (Е М(Е)аЕ 
0 


一 一 Ј(Е)М(Е) 具体 概述 了 电子 按 能 量 的 统计 分 布 规律 
一 一 一 取决 于 况 密 统计 分 布 英 数 / (E) 


一 一 二 决定 于 晶体 的 能 态 密 度 名 数 N (E), 018 XCH006 003 所 示 。 


E XCH006 003 
绝对 温度 7 了 =0 时 费 米 能 级 EE。 N(E) 
| LZ WSL, 
== ZE, F<; 
绝对 零度 7 了 =0 时 : 0 Kaes 
5 реж E D . LEE, 
F 


EF 


因此 : N= |N(E)dE 
0 


N(E) 


2m 2 2т_- N 
金属 中 自由 电子 的 能 态 密度 М(Е) = Aal, SC dat Je ge 


Е? 3 
则 : N=C [Еа CET 
0 


А2 Зи. 2 P 
温度 了 = 0 时 费 米 能 级 : E? = 一 (一 )3 =— (Зил?) 
2m 8л 2m 


[Еам С Ep 3 3 
电子 气体 系 每 个 电子 的 平均 能 量 (平均 动能 ): Ern = [Е?аЕ = E; 
0 


结果 : 在 绝对 零 展 下 ， 电 子 仍 具有 相当 大 的 平均 能 量 。 这 是 因为 电子 必须 满足 泡 利 不 相 容 原理 ， 
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个 能 量 状态 上 只 能 容许 两 个 自 旋 相反 的 电子 。 这 桩 所 有 的 电子 不 可 能 都 填充 在 最 低能 量 状 人 态 。 


绝对 温度 了 去 0 时 金属 中 电子 窜 窗 能 量 


属 中 总 的 电子 数 : N = J f(E)N(E)dE 
E 
引入 函数 :QO(E)= |N(E)dE 一 一 能 量 E 以 下 量子 态 的 总 数 
0 
对 N = J 了 (E)N(E)dE 进行 分 部 积分 ， 得 到 


_ | BA 
N = f(E)Q(E) + | ON Е 
NE 0, О(Е) 0, E— e, f(E)>0, f(E)Q(E). =0 


XCH006_ 004 


= Jaen ав 


Е 
ВА: f(E) = 
е E? +1 
oa Ff 1 I 
但 到 PEB k, | Е-Ер _Е-Ев 


ДЕ) 


— 7 Е-Е, 080%, ННЕЕ-Е, 附近 有 显 看 的 值 ， 具 有 ó AADA. XUE 
XCH006_004 所 示 。 


DI N= |O(E)X— dE 
所 以 N Jo E 
BOE) £ E, 附近 按 泰 勒 级 数 展开 


О(Е)=О(Е,) КО(Е,ХЕ-Е,)+0"(Е Е-Е, +- +... 一 一 只 考虑 到 二 次 项 。 
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N= och: Zuele: NEE ;oo |E- Е, 248 
81-170) – ft 


EE E.) 的 偶 , | (E-E оС 24 = 0 


— 1 A Í Е 2 o f Ш 
М =0(Е,)+=0 Gil ает ЕЕ =" 
(e's +l)(e "ed +1) 


плут Е-Е, 
S МЯУ 429 6 = k T 
(ks D н U 
N = О(Е,) +22 —0' ғ) | — Een 
| C dë л. 
ee ! (+) +1) 3 


所 以 N = Q(E,)+ 0 "(E,)(k,T)° 


$ T—Ə0K, N=Q(E,), N =Q(E,)= [NEE 


对 于 一 般 温 度 : T=300K, К,Т =300x1.38x10”/1.6x10” =2.6x10°eV 
将 QO(E; ) 按 泰勒 级 数 展开 ， 只 保留 天 第 二 项 

л? 
N = О(Е;)+О(Е, WE, -E,)+—Q"(E,)(k Ty 
BOE . ) 按 泰勒 级 数 展开 ， 只 保留 天 第 一 项 


Q"(E,)= Q''(E,) 
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N =Q(E?)+Q'(E?)(E, – Е) +O" (Erk T} OBN =о(Е КЛ 


И EE un. T 
BEJE, = El “оды ТУ, E, EI eer ОЧЕ), (ТУ 


ПО(Е) = |N(E)dE, ОЧЕ) = М(Е) 


л? 


E, zi = 


d | 
er Lech (ЕТУ 


对 于 近 自 由 电子 : М(Е) сЕ"? 


E, =E? d'H 
12 Е? 


) ] КЕ) XCH006 005 


一 一 温度 升 局 ， 费 富 能 级 下 降 。 


Е „ 随 湿 度 升 高 而 降低 的 定性 解释 


RENTAR: /(E)= 


CS? 


e +] 


URE, = Ei 不 随时 间 变 化 ， 当 温度 7 了 =TK， > Ew 的 状态 中 ,电子 填充 的 几率 增 大 , E < E; 
的 状态 中 ， 电 子 填充 的 几率 减 小 。 费 密 分 布 函 数 在 ; = Es 左右 的 增加 和 减 小 是 对 称 的 。 如 图 
XCH006 005 所 示 。 


一 一 对 于 近 自 由 电子 ，N(5)x ET E> ЕЕЗ Е < Е, 以 下 稍 多 ， 意 味 着 电子 总 数 将 
AŽ MAE, 的 降低 就 是 在 保持 电子 总 数 不 变 的 前 提 下 ， 维 持 费 密 分 布 函 数 在 ;左右 的 对 称 


2. 电子 热 容量 


金属 中 电子 总 能 量 : U = |Er(E)N(E)dE 
0 
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E 
引入 函数 : R(E)= [EN(E)dE 一 一 能 量 妃 以 下 的 量子 态 被 电子 填 满 时 的 总 能 量 。 
0 
\ ZX AA E _ Í of = STOE _ Í| of T 
应 用 分 布 积分 得 到 : U= [ROAA 一 一 与 前 面 的 讨论 结果 N = [OE-A AE 比较 
0 0 


EN OEB "(ЕЕ MAT, О АСЕР) = ОКЕ») 


2 
' Z " 
U=R(E,)+R'(E,)(E, -Er)+ oR (Er kT) 


Sch NE), (Т) 代入 


N GU 
SE, ИИ бо e 


0 z пу 10 2 s d d i 
U = R(E) +R (EPT) + (11а (Е), ln RE) 


E 
IRIE R(E) = |ЕМ(Е)аЕ, (Е) = EN(E)， 将 其 代入 上 式 
0 
2 
О = (Ер) + МЕ), Т) 
Ер 
(Е?) = [EN(E)dE 一 一 0 天 下 电子 总 的 能 量 
0 


2 
NERT) 一 一 热 激发 能 


МЕТ) ° =[N(E,)Xk,T)|(k,T) — 一 其 中 入 (Ei )(ks7) 为 热 激发 电子 的 数目 ，(ks7T) 为 每 个 
电子 获得 的 能 量 。 所 以 总 的 激发 能 ~ МОЕ (kT) 


dU 


2 
s. IT 
电子 执 容量 : Cr =C G, = [7 NE; WEST, 


3 m 
一 一 与 经 典 计算 结果 Nks 比较 ， 是 很 小 的 。 
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A 对 于 人 近 目 由 电子 


ВЕРУ: М(Е)=4 ach 2 


Ер 2 
ММ, = [М(ЕаЕ 得 到 : RE (一 -一 SC ,代入 N(E)=4 aer 
0 


3 N, 
ОКНЕ: MEI) 


F 


ВАР = 了 区 代入 C =Z ` MEIN 


x КЪТ Z= uantum assica k 1 
смс №, 一 一 与 经 典 计算 值 > Noks 相 比 : CP" уса e 
F 

对 于 一 般 温度 : Т=300К, А,7 = 300х1.38х107° /1.6х107° =2.6x10 “eV 一 一 远 远 小 于 


8688 Е, ~1.5~15 eV 


一 一 因此 在 一 般 温 大 下 ， 量 可 理论 计算 得 到 的 电子 对 热 容 的 页 除 远 远 小 于 经 典 理 论 值 ， 由 此 解释 了 
85-6329 == 87/8 


在 量子 理论 中 , 大 多 数 电子 的 能 量 远 远 低 于 费 密 能 量 忆 rz , 由 于 受到 泡 利 原 理 的 限制 不 能 参与 热 激 发 ， 
只 有 在 Е, 附近 约 ~ 如 了 范围 内 电子 参与 热 激 发 ， 对 金属 的 热 容 量 有 贡献 。 


在 一 般 温 度 下 ， 唱 格 振动 的 热 容 量 要 比 电子 的 热 容 量 六 得 多 ; аа М, 
数 。 


任 低 温 泡 围 下 ， 唱 格 振动 的 热 众 量 按 温度 的 3 РЭ, 
而 电子 的 热 众 量 与 温度 1 次 万 成 正比 , 随 温度 下 降 变 化 比较 
绥 慢 ， 此 时 电子 的 热 众 量 可 以 和 昂 格 振动 的 热 众 量 相 比 较 ， 
不 能 忽略 。 如 图 XCH006 006 所 未。 


C. (cal/mol: K) 


Phonon 3 
C Mei — Cr = bT 
4 (000 — T 
у = 


0 5 10 15 20 25 
T(K) 


Heat capacity of Iron under low temperature 
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2 
许多 金属 的 基本 性 质 取决 于 能 量 在 B 附近 的 电子 ， 电 子 的 热 容量 C, E MEINT 5 


N(E0) 成 正比 ， 由 电子 的 热 容 量 可 以 获得 费 米 面 附近 能 态 密度 的 信息 。 


如 一 些 过 渡 元 素 : Ми. Ее. Co 和 Ni 具有 较 高 的 电子 热 容量 ， E Cu: 34!%s 
反映 了 它们 在 费 米 面 附近 具有 较 大 的 能 态 密 度 。 3dband Ni:3ds48 


Со: 3d Ae 
过 渡 元 素 的 特征 是 а 壳 层 电子 填充 不 满 ， 从 能 带 理论 来 分 析 ， Fe: 34°45? 
有 未 被 电子 填充 满 的 d 能 带 。 由 于 原子 的 d 态 是 比较 靠 内 的 Мп: 3d Ae 
轨道 ， 在 形成 晶体 时 相互 重 亚 较 小 ， 因 而 产生 较 窒 的 能 带 ， | 
加 上 的 轨道 是 5 重 简 并 的 ， 所 以 形成 的 5 个 能 带 发 生 一 定 的 
585, 045 а 能 带 具 有 特别 大 的 能 态 密度 。 过 渡 金 属 只 是 音 
分 填充 d 能 带 , 所 以 费 密 能 级 位 于 d 能 带 内 。 如 图 XCH006_007 
所 示 。 


A Së 


1975 年 友 现 化 合 物 CeAl3 在 低温 下 电子 比 热 系数 /~ 1620 mJeK 


因为 C, = E N(EDL,T)]k, < N(E®), у ~ N(E') 


T 
按照 近 自由 电子 近似 模型 : ME) = Алу (г): Е? 


h? ЗМ, = 
将 EL = 一 (一 上 4); 代入 得 到 能 态 密度 : N(E2) ст 
2m Sach 


所 以 电子 比 执 系 激越 大 ， 相 应 的 电子 的 有 效 质 量 越 和 大， 将 yy > 400 mK МАЙЛИ 5 AA. 


八 种 材料 中 均 含 有 f 态 电子 ， 具 有 ff 态 电 子 的 材料 ， 其 原子 间距 > 0.4 nm ， 可 能 有 一 个 电气 相互 之 
间 的 作用 很 小 一 一 与 之 对 应 的 能 带 较 罕 ， 因 而 具有 较 大 的 能 态 密度 。 
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$6.2 УЖЕ = 


І. 热电 子 发 射 和 功 函 数 


W 


实验 指出 ， 热 电子 发 射电 流 密度 : j ~e T 一 一 W: ИИ 


金属 中 ， 电 子 处 于 势 阱 高 度 为 X+ (ERSS), 508 XCH006 008 所 示 ， 当 电 李 从 外 春 获 
得 足够 的 能 量 ， 有 可 能 脱离 金属 ， 产 生 执 电子 友 射 电流 。 


XCH006 008 | 
A 经 典 电 子 论 热电 子 发 射电 流 密度 的 计算 WY T ненне 


Zär ср ВУ 516 М 22 s ТБ) ЖЖ, REE 
у > v + ау X B|BJrB $ 232 = : 


e ту? 


ef? 27 dy , 4 = dv dv dv, 


dn = бт 


3 +0 


)2 Ja, а, fav, (ou. )е Em 


БЫ Ge >% 
2 


8555 X JORN, 5889008: "nt 


БЕУ 


4 
J- -ng äre 
Zm 
2281865160, ДМИ = y 一 一 ЭНЕ 
A = 55 МЕ DIr SS 


经 典 电 子 论 中 的 电子 相当 于 导 带 中 的 电子 ， 叶 带 底 与 势 阱 对 应 ， 为 导 带 底 的 一 个 电子 离开 金属 必 
须 作 的 功 (有 时 也 称 电子 的 真空 能 级 )。 如 图 XCH006_008 所 示 。 


212 
根据 金属 中 电子 气 模型 ， 电 子 的 能 量 : B= 
1dE(k) ` hk 
JRE: v(k)= , V = — 

电子 的 速度 : v(Kk)= > т E 


电子 的 动量 : p = hk 
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| 
电子 的 能 量 : Е= mv. 
单位 体积 (У=1) tb, # dk = dk. dk Em 0-25 
_ hk > 1. " 
Њу = 一 k=-m 一 一 794821: 
m h 
dk u, ‚ dk =—mdy , dk =—mdv 
h x y y Z 
dZ =2.( 2а 
1 
费 米 分 布 加 数 : (У) = - 
„5 ту -Ер)/ КТ 
do = dv_dv_dv_ 内 统计 平均 电 3 了 数 : dZ =o. l Q 
2лй е 
离开 金属 表面 电子 的 能 量 满足 : SA — E, >> Т 
ЗЕЕ тт. “ту? 12057 
dn = IG . ғ е 2 ар 一 一 5dn= в < ғ dv 对 比 


Ee A Ee ale Ер/КвГ 


Electron energy т conducting band 


I e s EAN 
从 і = =п4062— тз Š %7 直接 写 出 量子 理论 的 计算 结 


R: 


_Azm(k T) q y ES 
(2zrh)° 


ИМ: И = Е. 一 一 如 图 XCH006 009 Вл "nem 
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2. 不 同 金 属 中 电子 的 六 衡 和 接触 电势 


任 铝 两 块 不 同 的 金属 A 和 B 相互 接触 ， 或 用 导线 连 授 ， 由 于 网 块 金属 的 费 米 能 级 不 同 ， 当 相互 接触 
时 可 以 友 生 电子 人 交换， 电气 从 费 米 能 级 较 局 的 金属 流 回 费 米 能 级 较 低 的 金属 ， 使 一 块 金属 的 接触 面 
PES (电子 流出 的 金属 )， 使 男 一 块 金属 的 接触 面 带 负电 (电气 流入 的 金属 )， 当 两 块 金属 达到 平 
衡 后 ， 具 有 相同 的 费 米 能 级 ， 电 子 个 再 流动 交换 。 因 此 在 典 块 金属 中 产生 了 接触 电势 过 。 如 图 
XCH006 010 01 和 XCH006 010 02 所 示 。 


XCHO06 010 01 


PA 


А 接触 电 努 和 的 计算 


一 一 如 果 网 种 金属 的 真空 能 级 相同 ， 即 : 水 天宇 ABTA 


单位 时 间 从 金属 A 单位 表面 逸 出 的 电子 数 : 1 — WEE, 
单位 时 间 从 金属 B #254085: I, E, DE 


如 图 XCH006 011 Dram, Ф565 607 2782219), 95 ВЕН УМЫ Ee НУ 


XCH006 011 
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URW, <W, ЛЕВ А 侈 出 的 电子 数 大 于 从 金属 B 4388-55, TS А 接触 面 带 正 电 , 金属 B 
接触 面 带 负电， 它们 分 别 产生 的 静电 势 : V >0， V, <0。 


网 块 金属 中 的 电子 分 天 具有 附加 的 静电 势能 : 一 gqV <0 and -—4Г, >0 


p Алт Т) 2 

l р (2mh) 
此 时 金属 A 和 金属 В 发 射电 子 数 : aQ, 
r 4zm(k,T) q Me 

(2mh) 


当 两 块 金属 达到 平衡 时 : =L ——W.,+qV,=W,+qV, 


Ee 1 `> A JE 
ABAE: V, = = . _ W.) 将 W, = r and W, — Z= Le 代入 得 到 : 


] 
V, wë = gr =Ë sa) 


EE TAREA М. — Е. 
rB МЖА e BJ; О КЕМ Age 
Е, AIEN, ВЛ, МУЗЕЕ Ж 
ERNIO, х= BIME 了 原来 网 块 金属 鸭 
SECHS, UE XCH006 012 所 示 。 


一 一 和 肪 出 功 为 电 椰 的 真空 能 级 у EC Ep 之 
= DE E 


XCH006_012 


一 一 如 果 两 种 金属 的 真空 能 级 不 同 ， 即 : W, = z, E and W, = E 


授 触 电势 委 : V, = d = (Е, = Djo) EH Xa) 
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第 七 章 半导体 电子 论 


半导体 材料 是 一 种 特殊 的 固体 材料 。 回 体能 带 理 论 的 友 展 对 半导体 的 研究 起 到 了 重 六 的 指导 作用 ， 
而 半导体 材料 与 撤 术 的 应 用 友 展 又 对 固体 物理 研究 的 深 展 与 广度 产生 了 相对 的 推进 作用 。 


由 于 半导体 中 电 李 的 运动 可 以 是 多 梓 化 的 ， 其 材料 的 性 质 与 未 质 、 光 照 、 温 度 和 压力 等 因素 有 着 密 
切 的 天 系 。 通 过 半导体 物理 的 斌 究 ， 可 以 进一步 不 断 地 揭示 材料 中 电子 各 种 形式 的 运动 ， 曾 明 它 们 
运动 的 规律 。 

本 草 人 研究 主要 是 对 半导体 中 电子 的 性 质 作 一 些 初 步 介绍 。 

3 7.1 半导体 的 基本 能 带 结构 


半导体 的 能 带 如 图 XCH007_026_01 所 示 。 


XCH007 026 01 XCH007 026 02 


Conduction Band | | 
| Electron 


一 般 湿 度 下 ， 由 于 热 激 友 价 带 顶 部 有 少量 的 空 人 六 ， 导 带 计 部 有 少量 的 电子 。 如 图 XCH007 026 02 
所 示 。 这 些 电 子 和 空 六 就 是 半导体 中 的 载 流 子 ， 决 定 了 半导体 的 导 带 能 力 。 


1. 半导体 的 市 隐 


本 征 光 吸收 : 郊 照 将 价 带 中 的 电子 疝 友 到 导 带 中 ， 形 成 电子 一 空 八 对， 这 一 过 程 称 为 本 征 苑 吸收 。 
; KEE а =. 2лс 27йћс 
本 征 光 吸收 过 程 中 光子 的 能 量 满足 : ho > Е, , o= ett 


2лћс 


KEIR: А, = asa 本 征 吸收 边 。 友 生 本 征 苑 吸收 的 最 大 区 风流 长 。 


5 
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本 征 边 附 近郊 的 跃迁 


1) 坚 和 直路 迁 一 一 直接 带 队 半导体 


k 空间 ,电子 吸收 光子 从 价 带 顶 部 大 跃迁 到 导 带 底部 ， = | 所， 此 过 程 除了 满足 能 量 守恒 
以 外 ， 还 要 满足 准 动量 守恒 的 选择 定 则 : DEI hk = P pron 一 一 光子 的 动量 


tr, alk 


如 图 XCH007 001 01 所 示 。 


XCH0 07_00 )01 _01 


ИО 435) Ed; ge of 
г Ge conducting band 


o a of | 
conductin ting band 


e Se = be 


r= 
Ас 


价 带 顶部 电子 的 波 天 通 帝 在 布 里 涨 


UDO. SS" ЛЬ 


JER : TE 
a 


光子 的 波 矢 : 27 ~10* ст“ —— 远 远 小 于 价 各 顶部 电子 的 波 矢 。 


在 坚 直 跃迁 过 程 中 ， 可 以 忽略 光子 的 动量 ， 光 吸收 的 跃迁 选择 定 则 近似 表示 为 : hk'a hk 


一 一 在 跃迁 的 过 程 中 , 波 和 天 可 以 看 作 是 不 要 的 ,在 全 — можела жа Е, 
如 图 XCH007 001 01 Pir, ИМЕЯ т k Seit — ла, AFRE АЕ, 0Y 
КУА И, 


2) 非 怪 直路 迁 一 一 间接 带 隐 半 导体 


空间 ， 电 子 吸收 光子 从 价 带 顶 部 无 跃迁 到 导 带 底部 状态 志 ， 且 此 天。 在 这 一 过 程 中 ， 因 为 光子 


的 动量 六 小 ， 忽 略 不 计 ， 所 以 单纯 吸收 疮 村 不 能 使 电子 由 价 带 顶 跃迁 到 导 带 质 。 因 此 电子 企 鹃 收 沦 
可 的 同 时 伴随 看 吸收 或 者 用 出 一 个 声 村 ， 以 满足 动量 守恒 天 系 。 


设 过 程 的 能 量 守恒 为 : ДЕ, =Й@+ЙО 一 一 85822 = 7505826 + 声 子 能 


d 
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如 图 XCH007 001 02 所 示 。 
БУНЕ ЛО ~k,@; ， 约 为 ~10” eV 
光子 的 能 量 约 为 2eV~3ey 一 一 可 见 光 能 量 范 
一 一 在 非 坚 直 跃 迁 过 程 中 可 以 忽略 不 计 声 椰 的 能 量 。 
因此 电子 跃迁 的 能 量 AE, = bo 
准 动量 守恒 的 选择 定 则 : DEI hk Dn LD, hg ЗН 
声 子 的 准 动量 和 能 带 中 电子 的 准 动量 数量 相仿 ， 不 计 光子 的 动量 
因此 hk'—hk = Ра 
一 一 在 非 怪 直 跃迁 过 程 中 ， 光 子 提供 电子 跃迁 所 需 的 能 量 ， 声 子 提供 跃迁 所 需 的 动量 。 
一 一 非 坚 直路 迁 是 一 个 二 级 过 程 , 帮 生 几率 比 起 竖 直 跃迁 小 得 多 , 这 类 半导体 称 为 间接 带 队 半导体。 
直 授 带 除 半导体 : GaAs, InSb бча чама Е 


间接 带 阶 半 导体 : Ge, Si < 
Edge of 


零 带 隙 半导体 : a 一 Sn 一 一 带 隐 宽度 为 零 Edge of 
- Valence band 


半导体 带 阶 充 度 和 类 别 可 以 通过 本 征 光 蚊 收 进行 测定 , 还 可 
以 用 电导 率 随 湿度 的 变化 来 测定 。 


电子 一 空 八 对 复合 友 光 是 本 征 光 吸收 的 迎 过 程 ， 即 导 带 庄 部 的 电子 路 迁 到 价 带 顶 部 的 空 能 级 ， 友 出 
能 量 约 为 带 附 加 度 的 光子 。 如 图 XCH007_001_03 所 示 的 路 迁 过 程 。 


半导体 基本 参数 之 一 一 一 导 带 底 附 近 电 子 的 有 效 质量 和 价 带 顶 附近 的 空 闪 有 效 质量 。 


将 电子 的 能 量 Elk) 在 布 里 渊 区 附近 按 极 值 波 矢 司 作 泰 勒 级 数 展开 : 
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E(k) = E(k)+[V,E(k)], (k —k,) + Уу, ЕФ, (k. — Kk) 


在 极 值 后 hh. EBRAR, DEE, = 
1 ot 
E(k)= SKI 22): (=) С дЕ SA (k-ko) a DS N (k, 
2,9 Е 0 0 
т 0 0 ôk; 
А s" Е 
由 有 效 质量 的 定义 : |0 т 0 |=| 0 KI 0 
0 0 m. 
0 0 TER 
дк? 
А д?Е /9 E Ga E 
CH Tsch, m, = (h° / а № , m, = (h° / бе № 
Е) pris Bo -k pt a -k ei E o -k y 
0 2m_ x 0x 2т; y Uu di Z 0z 


有 效 质量 的 计算 一 一 大 :五 微 扰 法 


晶体 中 电子 的 波 函 数 可 以 写成 布 洛 赫 波 ， ии =e u (P) 


– 2 Р _ 
5-6) ЈЕ : Ces +V(r)|e” u, (7) = E, (Кеи, (F) 


ру = ей? (p+ hk)u, (7) 


АЕРУ): РИ - _ 
руд =e" (р +2ħk-p +h k Ju (r) 


IS Bu, = e7 (p +2hk ръћ k un (Р) ЛЕЕ: 


一 2 27 2 
й (2 ЛК 


hk -p S 
SN ST? UI (7) 


+V(r)+ 


d "(Una = e 
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e SC 
air E ten, Bian, (P) = Е, (еби (P) 
m m 


— 2 7 > 27 2 


_ hk Е - ЯК 
整理 得 到 | Etat 一 u (7) =E,- 


]w，(P) 一 一 方程 的 解 为 晶 格 周期 性 函数 


求解 方程 u v + ШД 


Си (Р) = [Е, (0-5 
可 以 得 到 电子 的 全 部 能 量 EE， e 


"haut, ВЖЕ ВЕНУ, BI 


E. ре: 如 果 已 知 雹 处 的 解 ， 利 用 微 扰 法 则 可 以 得 到 大 的 解 ， 即 原则 上 布 里 洲 区 其 
它 任 一 点 的 解 xi 可 以 用 ui 来 表示 。 


讨论 布 里 洲 区 中 心太 = 0 的 情况 

已 知 晶体 中 电子 在 无 = 0 的 所 有 状态 : Vo eu UI = и, (Р)Я0 E, (0) 
满足 的 方程 : Ë- +V(r)u, (r)= E, (0)u,ol7) 

ВУ, = 0 附近 的 已 (А) 

周期 性 场 VY(7) 中 电子 的 哈密 顿 函 数 : А, = -vy +V(7) 

к, =0, Hou,(0,7)=E,(0)u,(0,7) 


ħk -p 
Byn =u, (P) 看 作 是 零 级 波 函数 ， 一 作为 微 扰 项 ， 假设 能 带 是 非 简 并 情况 。 


— 


能 量 一 级 修正 : AEP (k) = (|== |п0), AEP (©) = 12. (пото) ` n0) ви, (7) 5. 


— 


AEO (К) = "E (no) p|n0) 为 天 的 一 次 项 ， 


2 
ЕФ) = Et H ut = w SA – k, + ET E 
2m_ 2т. 
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所 以 (z0| 直 xz0) = 0 


P Ор, (п 'Ор In0) 

能 量 二 级 修正 : AEO (k) = a АЫ | 

— | d Е, (0)-Е„(0) "’ 
а 


因此 满足 万 程 2. +V (r) së 


"Tue: [E,(k)— 


u (Г) 的 能 量 本 征 值 


(n0 D n'0\n'0|p 1п0) 

Е (К) = Е (0 РАК, 

ОВ 

选择 大 k .为 主轴 方向 后 : E,(E)= E IO Keelen, 

i п Е„(0)-Е„(0) | 

Е _ h° 

70 E(k) = E(ko) k, zy E о.) 比较 得 到 有 效 质量 

Io ЧА п'0)(п'0 p,|n0) 


Е,(0)- E,.(0) 


+18228 п'0) 中 如 果 存 在 一 个 态 ， 一 方面 (n'O 
个 将 起 主要 作用 。 


р\п0) №8, 9—58 Е,(0) – E,.(0) 很 小 ,那么 


АЛЕЗИ Г ( 布 里 渊 区 中 心 ) а гв А ее SIE DOS reg, Duett 
价 带 顶 的 能 量 相 到 最 小 \。 


] ] 2 (n0|p, n'0)n'0 D n0) f 
=+ 求 和 中 只 保留 起 9 一 项 。 分 母 的 能 量 差 
dE Se 4 Е (0) E. (0) 求 和 中 只 保留 起 主要 作用 的 一 项 。 人 分母 的 能 量 和 就是 
Dao, PRAE, AWURE 


EE EES 


Material E (Т=0 К) т* (m/m*)E, 
GaAs 1.5 eV 0.07 m 21 
InP 1.3 ev 0.07 m 19 
GaSb 0.8 eV 0.04 m Kë 
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InAs 0.46 eV 0.02 m 23 
InSb 0.26 eV 0.013 m 20 
1 2 pink, (п, pilnk 
k, = 0 的 情况 ,使 有 总 是 沿 着 对 称 轴 的 方向 (111 等 ): 一 1,25 A gi o) 
m m E (к) - E .(k.) 


着 对 称 轴 万 向 的 有 效 质量 m 称 为 纵 有 效 质 量 ， 垂 和 直 于 对 称 轴 方 向 的 


有 效 质量 往往 是 各 回 异 性 的 。 治 
BE 市 人 不同， 所 以 纵向 有 效 质量 


有 效 质量 m, 称 为 横向 有 效 质量 。 因 为 在 纵 癌 和 模 回 方向 上 有 页 陕 的 mn" 六 
相模 同 有 效 质量 是 个 同 的 。 


利用 回旋 共振 万 法 测 得 的 Ge, Si 导 市 的 有 效 质量 


Ge<111> 


51<100> 
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9 7.2 半导体 中 的 杂质 
理想 的 半导体 材料 是 没有 缺陷 或 没有 杂质 ， 半 导体 中 的 载 流 子 只 能 是 激 友 到 导 带 中 的 电子 和 价 带 中 
的 空 六 


XCH007 000 01 XCH007_000_02 XCH007 000 10 


Ka Be? Kafe 2 Já д 


d WS fe e wi ЕА 


й 
й + 
d 
F bh, s: d 
si F ` ` vi ` 
Б Ba kb 7 А, A “. 
e F. “. Р, 
= м. + P 

Ly ` x 

wë É w *, wë 

vi d P e 
ef - k” ai 
vi # d *, vi 
d "e “. ` si Б, 
Pe ` si 
sl A e 
б, А r 


ЕРЕ 当 的 杂质 ， 也 能 提供 载 流 子 。 因 此 实际 的 半导体 中 除了 与 能 带 对 应 的 电子 
态 以 外 ， 人 述 有 一 些 电子 可 以 为 杂质 或 者 缺陷 原子 所 束缚 ， 束 缚 电子 具有 人 确定 的 能 级 ， 杂 质 

РАНЫ 中 接近 导 带 的 位 置 ， 在 一 般 温 度 下 即 可 被 激 友 到 导 带 中 ， 从 而 对 半导体 的 导电 能 力 产 
生 大 的 影响 。 


设想 一 个 第 ТУ 族 元 素 Ge (4 价 元 素 ) 被 一 个 第 V 族 元 素 As (5 价 元 素 ) 所 取代 的 情形 ，As 原子 和 
近邻 的 Ge 原子 形成 共 价 键 后 尚 剩余 一 个 电子 。 如 图 XCH007_000_01~02 所 示 。 


xCH007 000 03 XCH007 000 04 XCH007 (КЮ) 05 


О, d у О = Ж „о б“ "s By ма вх MA ` ia 
QN Ze "ei Ze wë GE Re WN 
г й K. Ki k d Р, И. БЯ d á ` 四 = d : 3 © о н 

Fa š e el, Е. ЫЧ SA A | `, E ° Fa Е: Wç Ai D Ka "e 
РА Ki š ⁄ ` 3 i ? 


XCH007 000 06 XCH007 000 07 XCH007 000 08 


РА WK Г x . 
N së =. Le d dé ` ~, ” "i 
F. N af РЫ `, Ba d 
Ba "ei @ Kä Z NTO e 
Ki a =” -. РЫ » y r 
e CH, gë Q ` я о © SS 4 
` Ei а DH e WW 6 Р Ww №, Fà 4 A "а Ы Af d 
d Ki € РЫ Ki k P aS `` A. Ki < k: = 
| i © | © i @ x i | 
= Р Se 
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一 一 共 价 键 是 一 种 相当 强 的 化 学 键 ， 束 缚 在 共 价 键 上 的 电子 能 量 很 低 ， 从 能 带 的 角度 来 说 ， 就 是 处 
于 价 带 中 的 电子 。 


一 一 多 余 一 个 电子 受到 As 离子 静电 吸引 ， 其 束缚 作用 是 相当 微弱 的 ， 在 能 带 图 中 ， 它 位 于 带 阶 之 
中 ， 且 非常 接近 导 带 底 ， 如 图 XCH007_000_10 所 示 。 


一 一 这 个 电子 只 要 叹 收 很 小 的 能 量 ， 丈 可 以 从 市 际 跃迁 到 导 市 中 成 为 电子 载 流 子 。 


如 图 XCH007_000_03~09 所 示 。 一 个 第 IV KTA Si (4 ATR) 被 一 个 第 Ш ARTAB (3 7025) 
所 取代 的 情形 ，B 原 李 和 近邻 的 Si 原 可 形成 共 价 键 后 疝 缺 一 个 电子 , 附近 Si 原子 价 键 上 的 电子 不 需 
要 增加 多 少 能 量 便 可 以 容易 地 来 填补 B 原 李 周围 价 键 的 空缺 ， 这 样 珊 企 价 带 中 形成 一 个 空 作 ，B 原 
村 也 因此 成 为 负 离 李 。 在 能 带 图 中 ， 空 只 的 能 量 位 于 带 孙 之 中 ， 且 非常 援 近 价 带 顶 。 如 图 
XCH007 000 11 所 示 。 


XCH007 000 11 


Conducting band 


Filled band 


№5927 21 ЕВЕ A [D] 010, ОЈ) ЙЯ, 
1) 施主 


Жтт pie tr 85-89822, ERNER ett Ouere, Mir ЈЕВ 58090, REDA 
及 到 导 带 中 一 一 电子 载 流 子 。 如 图 ХСНО07 003 01 所 示 。 


ГА К 
Г ` Д ë ZS E FÉ = 
Ti ii ү s: 
Ss : 
В 


С Ëm, WE, ПН НЕ МЕРЕ ВА 
onductir 1g ' band Condu Ch ne pand 


Filled band 


x Geen? са Те SC 8 | И ЗЕ 
XCH007_003 01 i XCH007 003 02 


REVISED TIME: 05-5-23 -2- CREATED BY XCH 


国体 物理 学 Ш 第 七 章 Е > 20050406 
主要 含有 施主 杂质 的 半导体 ， 主 要 依靠 施主 热 激 友 到 导 带 的 电子 导电 一 一 М 型 半导体 。 
2) QE 


来 质 提 供 带 除 中 空 的 能 级 ， 电 了 椰 由 价 带 激 友 到 受 主 能 级 要 比 溅 及 到 导 融 容易 的 多 。 主 要 含有 受 主 
质 的 半导体 ， 因 价 带 中 的 一 些 电子 被 激 友 a 到 施主 能 级 ， 而 在 价 带 中 产生 许多 空 八 ， 主 要 依靠 这 Xss 
从 导电 一 一 了 型 半导体 。 如 图 ХСН007 003 02 Ртл. 


Ü 中 


半导体 材料 中 挫 杂 形成 的 施主 能 级 或 党 主 能 级 的 情况 较为 复杂 ， 侧 竺 的 一 类 杂质 能 级 一 一 类 氨 杂 质 
能 级 。 


N 型 半导体 : Е ТУЛА (51, бе) 族 化 合 物 中 挫 入 V 族 元 素 (P，As，Sb); 在 II-YV të 
入 VI 族 元 素 取 代 V 族 元 素 。 特 氮 为 半导体 材料 中 有 多 余 的 电 可 。 


P 型 半导体 : Æ IV JK (Si, бе) НЕЙ A Ш 762 (Al, Ga, In); Ш-УЖНИЕЯЬ 
ЛП 族 元 素 取 代 Ш 族 元 素 。 特 点 为 半导体 材料 中 形成 空 六 。 


挫 入 多 一 个 电子 的 原子 ， 电 子 的 运动 类 似 于 气 原 子 中 电子 的 情 ) 


一 一 氢 原 子 中 的 电子 运动 
h? q? 
电子 的 波动 方程 : GY -—(r) = Ey(7) 
0 


4TE r 


та“ 1 


能 量 本 征 值 : Е =—— Deel AA 
= (se, P OR) п?’ 
та“ 
基态 能 量 : Е =" Ч =-13.6ey 
= (se, VOA) 


на 


基态 波 函数 : Ww,(7)= Ce “，C 一 归 一 化 常数 ，a, = = 0.052 ит 


Hit Ee Әд: ши, (и) = F(r)u, (r) 


一 一 u (P) ем 
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2 


Ф 
воет: CV- mc En 


ap 


其 中 : m* ЕВЕ, E DIEN 5 


у? - Fee (F) = BF(7) 与 (~ 一 V? 一)w(7)= Ey(7) 进 行 比较 
m ATE 


2 o A 
t _у * 2 H w 得 到 |: М-Н xe F = m q 
imom", g > ата: 施主 的 电离 能 De Ta 
+h 一 = А = A A Е т * 1 
施主 态 的 电离 能 与 所 原子 中 电子 的 电离 能 之 比 : — = 一 .一 
Fy m E 


m* ~m, g >>] 一 一 电气 在 导 带 底部 附近 的 有 效 质量 为 正 ， 与 电子 质量 具有 相同 的 数量 级 


m * 


2-10 -10° ; 施主 态 中 的 电子 的 电离 能 比 氢 原 子 中 电子 的 小 许多 


电子 电离 一 一 电子 摆脱 施主 束缚 能 在 导 带 中 运动 


Кв Е ВЈВЕ 576 (АВ Е лу НЕ) 下 面 。 


* 24 
带 隙 中 的 电子 获得 能 量 : Е, оу 一 一 可 以 激发 到 导 带 中 
0 r 


如 图 XCH007 004 01 所 示 。 


XCH007_004 01 Conducting band 


Conducting band ЗА : es Е 
x Е_ ua 
E; °°. © © Donor 
Bonding energy d Accepter 
ка P. 
6—8 SE 
一 
S 5 e 
DI 
站 
LE О ыы ыыы 
аја ЬУ 
ke 
— mm m 
— XCH007_004_02 
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h? 2 _ К h° и L s. 
将 (- 一 V?- — FF) = EFP) 505V? mies Ey FNE 
2m ATE Er 2m 47Eo7 


080" 下 В 4re h’ 
= ФЕВ: yw,(7)= Ce “ 一 一 C 是 归 一 化 常数 ，au = 一 一 一 =0.052 nm 
mq 
myz ЕВ EE = KE 4лй ez 
БЕ 555 CD DEE, F(r)=C'e —— а= — >> a = 0.052 nm 
m q 


一 一 Xs FB, БОЛЕН = ЕВ ЛУ, 158968 2 ВУ АЛЬ 6 ВН B, 


对 于 挫 入 少 一 个 电子 的 原子 构成 受 主 的 情况 是 类 似 的 。 满 带 中 的 空间 可 以 被 杂质 的 负离子 所 束缚 ， 
这 桩 一 个 束缚 空 八 的 受 主 能 级 位 于 满 市 (用 ,表示 满 带 项 能 量 ) Е 


满 带 中 的 一 个 电子 需要 吸收 能 量 ,, 才 可 以 从 满 带 跃迁 到 受 主 能 级 , 和 而 在 满 带 中 留 下 一 个 自由 空 八 。 
如 图 XCH007 004 02 所 示 。 


以 上 形成 的 施主 或 党 主 ， 称 为 类 氢 杂 质 能 级 ， 其 特点 为 束缚 能 很 小 ， 对 于 产生 电子 和 空 八 特别 有 效 ， 
施主 或 受 主 的 能 级 非常 授 近 导 融 或 价 带 ， 被 称 为 浅 能 级 杂质 。 


一 些 挫 杂 半导体 中 的 杂质 或 缺陷 在 带 阶 中 5| 入 的 能 级 较 深 被 称 为 深 能 级 杂质 。 失 金 的 人 奎 半 导体 材 
料 中 ， 金 在 导 带 以 下 EE = 0.54 eV 处 有 一 个 受 主 能 级 ， 在 价 带 以 上 ,= 0.35 eV 处 有 一 个 施主 能 
级 。 如 图 XCH007 005 所 示 。 


pe 深 能 级 杂质 的 多 重 能 级 与 何 电 状态 


一 般 情 况 下 深 能 级 杂质 大 多 为 多 重 能 级 。 在 51 PRB Au 原子 为 两 重 能 级 。 多 重 能 级 反映 了 杂质 


| E. +0.35 eV 


Se 


XCH007 005 XCH007 005 01 
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ПУ ЕВ ВУ о 
1) 两 个 能 级 均 无 电子 填充 时 ，Au 杂质 带 正 电 ; 


2) 52-Е ВЕЗХ (Е = 0.54еу ) 填充 一 个 电子 ， 施 主 能 级 ( ,= 0.35 eV ) 无 电子 填充 时 ，Au 为 中 
性 带电 状态 ; 


3) 受 主 能 级 和 施主 能 级 都 有 电子 填充 时 ，Au 杂质 带 负 电 ; 
如 图 XCH007 005 01 所 示 。 
pe 深 能 级 杂质 和 缺陷 的 作用 


l) 可 以 成 为 有 效 复 合 中 心 ， 大 大 降低 载 流 子 的 寿命 ; 


Kg 


2) 可 以 成 为 非 辐 射 复合 中 心 ， 影 响 半导体 的 友 光 效率 ; 


“У 


3) 可 以 作为 补偿 杂质 ， 大 大 提高 半导体 材料 的 电阻 率 。 


Kg 
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Š 7.3 半导体 中 电子 的 绩 完 统计 分 布 


1. 半导体 载 流 子 的 近似 玻 耳 经 曼 统 计 


半导体 中 的 电子 和 金属 中 的 电子 一 样 服从 费 客 一 一 狄 拉 殉 统 计 。 在 金属 中 ， 电 椰 填 宛 空 带 的 部 分 形 
成 导 带 ， 相 应 的 费 密 能 级 位 于 导 带 中 。 


对 于 失 杂 不 太 多 鸭 半 导体 ， 在 热 平 衔 下 ， 导 融 中 有 从 施主 能 级 激 友 到 导 带 中 国电 村， 价 带 中 还 有 人 少 


量 的 空 八 。 


-一 


一 一 半导体 中 电子 的 费 密 能 级 位 于 带 阶 之 中 


ЕЕ E l, Pub ии 


Di ] 
导电 电子 在 导 带 各 能 级 分 布 的 几率 : f(E)=- 
| 


由 于 E-E;>E - Е, >> k,T ,如 图 XCH007 006 01 所 示 。 


所 以 (Е) ке 一 一 导 带 中 的 电子 接近 经 典 玻 耳 效 曼 分 布 。 


E-Er 


从 f(E)xe bT 得 出 : /(Е)<<1—— 导 带 中 每 个 能 级 上 电子 的 平均 占据 数 很 小 。 


XCH007 006 01 


| 


- J є А а | 
ee АІС A 


i 
H 


Filled band 


NEE 


| ———— 


XCH007 006 


_ Sy ] | 
满 带 中 空 穴 占据 的 几率 一 一 不 被 电子 所 占据 的 几率 : 1- f(E) =1- = 
e +1 e +i 


HE, - E> E, -E, >> kyT ,如 图 XCH007_006_01 所 示 。 
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Ep-E 
所 以 1- /(E)x=e "' 一 一 空 欠 占据 状态 的 Е SUD (85-80862), ХРАНИ, = 
从 平均 占据 数 越 小 (电子 占据 数 越 大 )。 


人 


住 半导体 材料 中 ， 导 融 能 级 和 满 带 能 级 远 部 守 袍 能 量 ， 因 此 导 沉 授 近 于 空 的 ， 满 市 授 近 于 充满 。 分 
MARLE XCH007_006 所 示 。 


2. ВЕРЯ ИКЕ 


212 
BIESSE: FE(K)= E + ` 2 
т ` 


м N Т. RE 
电子 在 满 带 顶 附近 的 能 量 : E(k)= E 一 E 
т. 


4л`\У,Е 


рт. 
4r? h°k 


2m (E-E 2т (E -E 
将 大 = GE 和 天 = Ge 分 别 代 入 得 到 导 带 底 和 满 带 顶 的 能 态 密度 : 


4zV А ый 
М (Е) = т ту? )Е-Е, М, (Е) =—, т)? )Е, _ Е 


自由 电子 能 态 密 度 : М(Е) = jas, N(E)= Ask? 


e EE 


导 带 电子 浓度 : n= [/(ЕМ (ЕЕ, n= Ze 2 fe №" )Е-Е ЧЕ 
Е_ E_ 


E-E; » E-E 


4 Р S SESCH 
n= (2m)? e KaT fe tT E-E dE 
h Е_ 
Sr Е-Е. 
№ = KI 
— ® EEN e ess 


Ze "E Te kpT Je: ас, = 


2(2zm_k,T)° ° 


引入 有 效能 级 密度 : № = = 
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Bl 


电子 浓度 : п= Ме ~" 


一 一 单位 体积 中 导电 电子 数 焉 是 如 同 导 党 搬 乙 _ 处 的 入 _ 个 能 级 所 应 含有 的 电子 数 。 


单位 体积 空 穴 浓度 : p = | (1— f (E)N,(E)dE 


一 OO 


Е-Е * 
— 202лт k, TY” 
p= N: e a , HON, = | x ) 
E_-Ep Ep-E, E_-E, 


将 n=N_e “和 p=N,e * RBA: np=N_N,e 名 
一 一 在 温度 不 变 的 情况 下 : 半导体 中 导 带 电子 越 多 ， 空 穴 越 少 ， 反 之 亦 然 。 


*** 型 半导体 中 ， 施 主 越 多 ， 激 受到 导 带 中 的 电 李 越 多 ， 导 带 中 的 电 李 本 征 跃迁 回 价 带 与 空 八 复 
合 的 数目 越 多 。 因 此 ， 价 带 中 鸭 空 从 越 少 。 


3. ZDAR 


如 果 N 型 半导体 主要 含有 一 种 施主 ， 施 主 的 能 级 位 置 : Ep, WERE: Np, ЕКВ M, 
载 流 子 主要 是 从 施主 能 级 注 友 到 导 融 的 电子 。 


SS , " | 
导 带 中 电气 的 数目 珊 是 空 的 施主 能 纵 数 目 : п=М,[1- (Е), n= N, | GE Er | 


Np 


n ебЕ--Ер)! Т 


由 и = NE = E; 得 到 | : и = 
1+ 


HPE -Ep 为 导 带 撒 施 主 能 级 的 能 量 差 一 一 施主 的 电 议 能 : Е, = Е – Е, 


因此 有 : GE +п = №, 


ett Ai 
Eneps 2 DIE . EC 


2 fi baf 


М. 
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当 温度 很 供 时 : K,T << Е,, na(N Np) ed 一 一 只 有 很 少 的 施主 被 电离 。 


， AKA- No ет <<] 


3/2 
当 温 度 足够 高 时 : FN = От g 


-1+01 а Рейт -1+01 С Рей +] 
= PERRAS: n=———FN 
_^ AT _^ ART 

N N 


说 明 施 主 儿 平 全 部 被 电离 ， 导 带 中 的 电子 数 授 近 于 施主 数 。 


对 于 了 型 半导体 ， 受 主 的 能 级 位 置 : E, ,, RERE: N ， 人 在 足够 佐 的 温 展 下， 载 流 子 主要 是 从 施 
主 能 级 注 友 到 导 市 的 电子 。 


N 
[ Kee? | 


满 带 中 空 穴 的 浓度 : р 一 一 一 一 一 一 一 一 一 其 中 受 主 的 电离 能 : E = E,- E, 
_^ 7 
N. 

在 足够 低 的 温度 下 : k¿T << Е, pa(N Neid 一 一 只 有 很 少 的 受 主 被 电离 。 


4. МІБ 


在 足够 局 的 温度 时 ， 由 满 带 到 导 带 的 电子 激发 (MEPAR) 将 是 主要 的 。 本 征 没 友 的 特点 是 每 产生 
一 个 电 志 同时 将 产生 一 个 空 从 。 有 : n= p 


Е -Е Е, 


Вир = N_N е №7 ‚пер = № Neid 一 一 Е. = Е-Е, АЕ, 


因为 : Е, >> Е, 一 一 МЯЛ 321058708 


一 一 在 这 个 范围 里 ， 测 量 半导体 电导 率 随 温 度 的 变化 关系 ， 可 以 分 析 确定 带 隙 宽度 。 
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$ 7.4 电导 和 霍 耳 效应 

1. 半导体 电导 率 

在 一 般 电 场 情 况 下 ， 半 导体 的 导电 服从 欧姆 定律 : j=cE 一 一 с 为 电导 这 
半导体 中 可 以 同时 有 两 种 载 流 子 ， 将 电流 密度 写成 : j =nqv + рау, 


„$ 分别 为 空 闪 和 电子 在 外 场 下 获得 的 平均 漂移 速度 
一 一 平均 漂移 速度 和 外 场 的 关系 : > 
р 


一 一 д, ш 是 空 八 和 电子 的 迁移 率 一 一 单位 电场 下 载 流 子 的 平均 漂移 速度 。 


= 
. 


j =nqu_E + рам. E 


电导 率 : o =nqu_+ рам, 

载 流 子 的 漂移 运动 是 电场 加 速 和 半导体 中 散射 的 结果 。 和 散射 来 “15 和 Temperature L.Temperature 
自 于 晶 格 振动 和 杂质 ， 在 温度 较 高 时 ， 唱 格 振动 对 载 流 子 的 散 
射 是 主要 的 ， 温 度 较 低 时 ， 杂 质 的 散射 是 主要 的 。 迁 移 率 一 方 
面 决 定 于 有 效 质量 (加速 作 用 )， 另 一 方面 决定 于 散射 几率 。 


住 杂 质 激 友 的 沁 围 ， 主 要 是 一 种 载 流 子 导电 


: Germaniurh Samples 
een, o= É ш. М Semiconductor with different doping 
an \ 


‚ P Semiconductor т Т 
ХСН007 007 


图 ХСН007 007 ut EISE A D Ge 样品 导电 率 随 温度 区 化 的 结果 。 


1) 在 低温 沁 围 ， 杂 质 激 友 的 载 流 子 起 主要 作用 ， 载 流 子 的 数目 与 挫 杂 的 情况 有 天。 因此 不 同 挫 杂 
样品 的 导电 率 是 不 同 的 ; 


2) 在 局 温 泄 围 ， 本 征 激 肥 的 载 帝 可 起 主要 作用 ， 载 帝 可 的 数目 与 抄 杂 的 情况 无 天 ， 载 流 李 只 决定 
于 材料 的 能 带 情况 ， 因 此 导电 座 趋 于 一 致 ; 


3) 在 中 间 温 度 区 间 ， 温 度 升 局 时 ， 导 电 雁 反而 下 降 。 这 是 因为 杂质 已 全 部 袜 电 离 ， 而 本 征 激发 还 
未 开始 ， 载 流 李 的 数目 不 在 增加 ， 由 于 虽 格 散射 随 温 硫 加 强 ， 使 得 载 流 李 的 迁移 率 下 降 。 
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2. 半导体 的 堆 耳 效应 


如 图 XCH007 008 所 示 ， 将 半导体 三 置 于 XY НА, ВЖЕ Хх Бо, Шуа т 05)85 4 5 
5. 


— — 


如 果 是 空 从 导电 的 P 型 半导体 ， 载 流 子 受 到 的 洛 伦 兹 力 : К =чухВ, F, = –ду, В, 
因此 在 半导体 三 的 两 站 形 成 正 负 电荷 的 积累 ， 从 而 产生 静电 场 : Е, 
SARAB, WERA: ЧЁ, = ou, P. 


BREE: J, = рду, 


I 
BARE: E, =— Jb, 一 一 a 


如 果 是 电子 导电 的 N 半导体 : E, = ES j B, 


XCH007_008 
1) 半导体 的 霍 且 系数 与 载 流 子 浓度 成 反比 ， 所 以 半导体 的 霍 且 效应 比 金属 强 得 多 ; 


2) 由 疯 量 霍 卫 系数 可 以 直接 测 得 载 流 子 浓 度 ， 并 且 可 以 确定 载 流 子 的 种 类 ; ЕЕ АЛЕ: 27 
导电 ， 堆 耳 系数 为 内 ， 电 也 导 电 ; 


3) БЕ ЖЕ ВУДИ, ЗЕНОН ОУ Ат, ЈЕВ 
能 和 杂质 浓度 等 信息 。 
XCHO07_009 
如 图 XCH007_009 所 示 为 儿 种 不 同 挫 杂 N 型 Ge 半导体 梓 品 ， 根 
据 霍 耳 效 应 测 得 电子 浓度 湿度 的 变化 曲线 。 


„Tem pera ature 


МЕМ: ЗЕРЕН, kt bd DEE REAN 


(EIN 8: 6807-88 УР, А1905 А80, 
曲线 表现 出 比较 平坦 。 


да е (х1: MEARNS Е 20607, ЕКА 
53528000, ЗЕ 5108707058 — о 


d 
z 4 gd 
ЕР ЕЕРЕЕ 
ИТ р Wa 
Ра F e 


H Temperature I 
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$ 7.5 ЗЕ 5 


N 型 半导体 中 的 主要 载 流 子 是 电子 ,同时 也 有 少量 的 空 人 六 载 流 子 ， 电子 被 称 为 多 数 载 流 子 一 一 多 子 。 
空 八 局 称 为 少数 载 流 子 一 一 少子 。 


p 型 半导体 中 的 主要 载 流 子 是 空 八 ， 同 时 也 有 少量 的 电子 载 流 子 ， 空 八 补 称 为 多 数 载 流 子 一 一 多 子 。 
电子 被 称 为 少数 载 流 子 一 一 少子 。 


TAFET, 半导体 中 的 杂质 电子 , 或 价 带 中 的 电子 通过 吸收 热能 , 激 友 a 到 导 市 中 ( 载 流 子 的 产生 )， 
同时 电气 又 可 以 回 洛 到 价 带 中 和 空 八 有 友 生 复合 〈 载 帝 可 的 复合 )， 最 后 达到 平衡 时 ， 载 流 李 的 产生 座 
和 复合 率 相等 ， 电 椰 和 空 从 的 浓 展 有 了 一 定 的 分 布 。 


Е, 
电子 和 空 穴 的 浓度 满足 : n p =N Ме“ 一 一 热平衡 条 件 
在 外 界 的 影响 (光照 、 电 场 ) 作用 下 ， 电 子 和 空 穴 浓度 可 能 偏离 平衡 值 。 外 界 的 作用 将 产生 电子 一 


空 八 对 。 此 时 电子 和 空 从 的 浓度 区 为 了 和 疡 。 


一 一 Еду: An=n-n, Др= р-р, 

非 平 衡 载 流 椰 是 由 于 外 界 的 作用 产生 的 ， 撤 除外 界 作 用 后 , 载 eeeeeeeeeeeee 

流 子 又 回 到 了 原来 热平衡 下 时 的 状态 。 因 此 从 电 中 性 角度 来 看 ， 一 -一 人 上 _ 
非 平 衡 电 子 和 非 六 衡 空 八 的 浓度 相同 : 


Ап = Ар, 如 图 XCH_007_010 所 示 为 本 征 光 吸收 ,电子 从 价 带 
中 激发 到 导 带 中 ， 在 价 带 中 产生 数目 相 同 的 空 穴 。 E 


EE x 2 1 5895708 


XCH007_010 


由 于 多 可 的 数目 很 大 ， 因 此 非 平 衡 载 帝 李 对 多 村 鸭 影响 不 明显 。 一 般 对 少 亏 将 产生 很 大 影响 。 如 N 
型 半导体 挫 杂 的 电子 浓度 约 为 ~10”， 空 穴 的 浓度 约 为 ~ 10" 。 如 果 非 平衡 载 流 子 浓度 为 ~10 一 
一 则 对 少子 空间 的 导电 有 很 大 影响 。 


仁 讨 论 非 半 衡 载 流 子 的 问题 时 ， 主 要 天 心 的 是 非 半 衡 少数 载 流 子 。 
1. 非 半 稀 载 流 子 的 复合 和 寿 合 


仁 热 半 稀 下 ， 载 流 子 的 浓度 具有 稳定 值 ， 通 过 光照 也 可 以 产生 载 流 子 一 一 价 带 中 的 电子 通过 本 征 
吸收 到 导 带 中 。 


开始 光 申 时 ， 载 流 子 的 产生 率 增 大 ， 同 时 复合 率 也 增 大 ， 载 流 子 的 浓度 偏离 热平衡 时 的 数目 。 经 过 
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— A ЗЕЕ DE Dem —— ВОВУ 2 e AUS G >< E 
寺 ， 半 导体 中 载 流 子 的 浓度 到 达 一 个 新 的 平衡 。 


撤去 光照 ， 载 流 子 的 复合 率 大 于 产生 深 ， 经 过 一 段 时 间 后 ， 载 流 子 的 浓度 又 恢复 到 热平衡 下 的 数值 。 


(п, Ро), Light irradiation Io, H (An), , р, d (Др), 1, No Light irradiation (п, , Ро) 


载 帝 李 的 复合 是 以 一 个 固定 概率 上 友 生 的 ， 可 以 表示 为 : 


A 
非 平衡 载 流 子 的 复 合 率 = 一 一 一 单位 时 间 、 单 位 体积 复合 的 载 流 子 数目 。 


光照 稳定 时 的 非 平 衡 载 流 子 浓度 : (Ап), (4р), 


"H. An 
га 


撤去 光照 后 ， 非 平衡 载 流 子 浓度 的 变化 : 


An=(hn)oe“” 一 一 + ` 非 平衡 载 流 子 的 寿命 。 
非 平 衡 载 流 子 的 寿命 的 意义 


1) 光照 可 以 使 半导体 的 导电 率 明 显 增加 一 一 光电 导 效 应 。7 决定 着 变化 的 光照 时 ， 光 电导 反应 的 快 
|е. 156258788 4At > 7 ， 可 以 分 辨 出 相应 的 电流 信号 变化 ， 才 可 以 分 辨 出 两 个 光 信号 

2) 非 平 衡 载 流 子 的 寿命 7 越 大 ， 光 电导 效应 越 明显 。 а 

所 需要 的 时 间 是 z ， 显 然 z 越 大 ， 非 平衡 载 流 子 浓度 减 小 的 越 慢 。 二 是 一 个 非 平衡 载 流 子 只 

时 间 里 起 到 增加 电导 的 作用 ， 因 此 7 越 大 ， 产 生 一 sn ьн 


Б 


3) 非 平 衡 载 流 李 的 寿命 7 对 光电 导 效 应 有 着 非 常 重要 的 晤 义 , 通过 测量 光电 导 的 衰减 ， 可 以 确定 非 


平衡 载 帝 李 的 寿命 。 


и 


4 


N 


JE EE Deen т 与 半导体 材料 所 含 的 杂质 与 缺陷 有 天 ， 一 些 含有 深 能 级 杂质 的 材料 (Si 
中 含有 Au 杂质 )， 电 子 先 由 导 带 活 回 一 个 空 的 杂质 深 能 级 ， 然 后 由 杂质 深 能 级 尝 回 到 价 带 
的 能 级 。 这 些 杂 质 深 能 级 对 非 平 衡 载 流 子 起 着 复合 作用 ， 从 而 降低 了 非 六 衡 载 流 子 的 寿命 。 
此 非 六 衡 载 流 子 的 寿命 的 测量 可 以 答 定 半导体 材料 唱 体 质量 的 常规 手段 。 


2. ЗЕЯ ВУ Е 


在 金属 和 一 般 的 半导体 中 ， 载 流 子 在 外 场 作用 下 的 定向 运动 形成 漂移 电流 。 在 半导体 中 由 于 载 流 子 
浓度 的 不 均匀 而 形成 扩散 运动 ， 从 而 严 生 扩散 电流 。 
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一 一 相对 于 多 数 载 流 子 ， 在 电场 作用 下 少子 产生 的 漂移 电流 是 微 不 足 己 的 。 


一 一 对 非 半 稀少 数 载 流 子 来 说 ， 由 于 在 半导体 中 严 生 的 载 流 子 浓度 不 均匀 ， 可 以 形成 明显 的 的 扩散 
电流 。 


一 维 扩 GIE Dal 


如 图 XCH007_011_01 AT, 均匀 光照 射 半导体 表面 ， 而 且 光 在 表面 很 汪 的 一 层 内 被 吸收。 光 产 生 的 
非 平 衡 少数 载 流 椰 通过 扩散 向 体内 运动 ， 一 边 扩 散 ， 一 边 复合 。 人 在 稳定 光照 射 仆 ， 人 在 半导体 中 建立 
起 稳定 的 非 平 衡 载 流 李 分 布 。 


Light irradiation 
om Ll LLL 


XCH007 011 их XCH007 011 0 


非 半生 载 流 子 的 扩散 是 热 运动 的 结案 ， 持 位 时 间 、 通 过 时 位 横 截面 积 载 流 子 的 数 : 


dN 
ү! ВЛЕ —D— ——— ь ЖЕЕ 
ах ах 


ООС ТИН dN. N 
JEMZ I 0105—1057 дес, EUREN. WE es AE ЕЛЕ: Zb PS ss 


dN, N N u — 
< тч. ' 20715036 6 


< -D 2070-5-37 ABUELAS EBRR 


ес DE = 09868. N= де" + Ве“, L=)Dr 


得 到 : N = Ne " 


х= 0 X 一 co 
考虑 到 边界 条 件 : | | 


N=N, [IN=0 
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一 一 上 = Ur 标 赤 着 非 半 稀 载 流 子 深入 桂 品 的 平均 距离 一 一 7 КЕ, 


тем ам D , 
扩散 流 密度 : x 
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$ 7.6 PN 25 


结 的 构成 : 半导体 材料 的 一 部 分 是 М 型 半导体 材料 ， 一 部 分 是 P 型 半导体 材料 型 。 


结 的 性 质 : 单 回 导电 性 。 电 流 随 电压 共 


村 性 如 图 XCH007 012 所 示 。 


反问 区 


ee L— L I KCH 012 02  XCHO07 012 03 
Д ања ЫВ k Mai 


ВАМ 半导体 材料 , 在 杂质 激发 的 载 流 子 范围 ， XCH007 013 01 
电子 的 浓度 远 远大 于 空 闪 的 浓度 ， 因 此 费 密 能 级 。 [了 FY 
在 带 隙 的 上 半 部 ， 接 近 导 带 。 而 在 P 型 半导体 材 
料 中 ， 费 密 能 级 在 带 隙 的 下 半 部 ， 接 近 价 带 


企 半导体 中 , EB N 型 和 了 型 材料 分 别 形 成 网 个 区 ， 
通常 称 为 N 区 和 了 (х. BFN 区 和 P 区 的 费 密 能 
RES, EMKA, 50 РМ 结 处 产生 电 一 | T s 
HORR, mee mme, mp Fr? ”一 -一 
XCH007 013 所 示 。 | 


76660606660 


р 区 相对 于 N КАВ – У, 一 一 P 区 电子 的 
能 量 向 上 移动 : 4 万 


一 一 恰好 抵消 原来 P 区 和 N 区 电子 费 密 能 级 的 差 


Я] 


满足 : SI =(E;)y -(Ep)p 


由 于 半导体 中 载 流 子 浓度 远 远 低 于 金属 ， 因 此 РМ 结 处 形成 的 电荷 空间 分 布 区 域 约 在 微米 数量 级 。 
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РМ 结 势 又 作用 


J SES, ТЕ PN 结 内 部 形成 电场 一 一 自 建 场 。 这 个 电场 对 于 М 区 的 电子 和 P 区 


g 
) ZS 
= 


АВЕ 58081 N 区 大 浓度 的 电子 向 P ХУ Е, 另 一 廊 面 也 阻止 P 区 大 浓度 的 空 六 向 N К 
Si. EE DN 结 中 是 载 流 子 的 扩散 和 漂移 运动 的 相对 平衡 。 


由 于 扩散 和 漂移 形成 六 衡 电 和 傈 分 布 ， 满足 玻 卫 经 曼 统计 规律 ,，N 区 和 了 区 执 半 衡 下 电子 浓度 分 列 为 : 


E-E; (Е +gVp)-Er 
T 
=N e ” Е п, =Ме Se" 
п? 
Ра /kpT _ 0 _—qVp/kgT 
МАНЫ: p В spe 


0 
N 区 和 了 区 热平衡 下 空 闪 浓度 之 比 : EX = etor 


P 
2. PN 结 的 正 向 注入 


ш PN 结 加 有 正 向 偏 压 一 一 P 区 为 正 电压 ， 如 图 XCH007_014_01~02 所 示 。 外 电场 与 自 建 场 方向 相 

反 ， 外 电场 减弱 PN 结 区 的 电场 ， 使 原 有 的 载 流 子平 衡 受 到 破坏 。 这 种 情况 下 ， 势 参 降 低 ， 电 子 从 

N 区 扩散 到 P 区 ， 空 闪 从 P 区 扩散 到 N 区 ， 形 成 比较 显著 的 正 向 电流 ， 称 为 非 平衡 载 流 子 一 一 称 为 
N 结 的 正 向 注入 。 


XCH007_014 01 XCH007_014_02 N >x 


q (Vo-V) 


电流 密度 的 计算 


由 于 正 同 注入 ，P 区 边界 电子 的 浓度 楼 为 np 
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п, = по e a 和 n? — Sabal 比较 
/k ` Š ЗЕ аи /k 
n, =ne” T 一 一 外 加 电场 使 边界 处 电子 的 浓度 提高 和 倍 。 
Ha N DE EE ER Ste q r] 
ЕЖЕ: np 一 np =Ир(е ) 


ЕС A EF Р КМА, [585 Р у К, ЗЕЯ в, ДВОРЕ 


XCH007 014 06 


一 一 如 图 XCH007 014 06 所 示 


\ dës Sama dN D _ x 
МААЕ З – О = №, —е /L 


边界 处 YX=0，Ai =n (e 一 卫 ) 


D 
电子 扩散 流 密度 : пр(е id I D, and L, ЗЕЕ SIN ВЕ, 


H 


ка HEN | D 
注入 到 P 区 的 电子 电流 密度 : j, =-qnp(e ”一 GE 


n 


Е м К 744 3, МЫ N DAJ АХ, PEFFER AS АХ. US БЕ. 


i а . D 
ЕЛ) N IN DUSEL 20 EE | Ja = —qpw C "Tei — Ge 


P 


PN 结 总 的 电流 密度 : j=j, +j, ie > 一 ]) 一 一 肖 克 菜 方 程 (W. Shockley) 
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J). > P 1 
= = 4(——и + —— 
Jo т, p L, Ру) 


l) Mj=j, +j,=—j (e* ”一 ]) 可 以 看 到 ， 当 正 向 电压 增加 时 ， 电 流 增加 很 快 ; 


D р 、 
2) ВЛ =9С"ир+- p) вн, ВУ РМ 结 的 电流 与 N 区 少子 py T P 区 少子 np 成 正比 ， 如 


P 


果 VDS bie, MWE: nb >> ру, PN 结 电流 中 将 以 电子 电流 为 主 。 


3. PN 2587/5 OU EN 


“РМ 结 加 有 上 反 回 偏 压 一 一 了 区 为 负电 讨 ， 外 电场 与 自 建 场 方向 相同 ， 势 参 增 高 ， 载 流 李 的 漂移 运 
动 超过 扩散 运动 一 一 只 有 N 区 的 空 从 和 Р 区 的 电子 才能 在 结 区 电场 的 作用 下 漂移 过 PN 结 。 如 图 


Е. XCH007 014 03 | 
WË mp N 区 


406 +V.) 


P 区 


XCH007 014 04 


XCH007 014 03~04 Sr 
N KPIT AAA TRIAR Р (х, OE Р 区 中 的 电子 一 到 达 边 界 即 被 拉 到 NN 区 


XCH007 014 05 


—— PN 结 反 向 抽取 作用 ， 如 图 XCH007_014_05 所 示 。 
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РМ 加 有 方向 电压 让 = 一 人 
WAEN q(V, +V.) 
P 区 边界 电子 的 浓度 : np = ne T пре" — 0 一 一 反 向 抽取 使 边界 少子 的 浓度 减 小 ， 


反问 电流 : 


= т 


L 


| тр. | 
因为 一 般 情况 下 : V. >> = аСт +— р") 一 一 反 向 饱和 电流 


я L 
L D L 
Я AORE : = 一, > = Ё 
n ba L, т, 
n? p? n? py 
= (2, ERC, Pv зар КЮ М 区 少数 载 流 子 的 产生 率 
A г, GE d 
но An no 
义 少 数 载 流 李 一 一 电子 的 产生 浴 : —=-— 
Г. С. 


о A 
又 少数 载 流 子 一 一 空 穴 的 产生 率 : 全 = Ён 


n? 
反 向 饱和 电流 : j = qC SEH 
T 


n Тр 


一 一 УЕ PS un КЕ ESO, ВЛЕЕ 0885-8467 g， 所 以 有 反 向 电流 
LS ВЕ PN 结 附近 所 产生 而 又 有 机 会 扩散 到 空间 电 傈 区 边塞 的 少数 载 流 子 形成 的 。 
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$7.7 金属 一 绝缘 体 一 半导体 和 MOS 反 型 层 


mw MIS ЖА: 金属 一 绝缘体 一 半导体 一 一 Metal Insulator Semiconductor 
= MOSIA: 金属 一 氧化 物 一 半导体 一 一 Metal Oxide Semiconductor 
и XCH007 015 
—— 是 MIS 结构 的 一 种 特殊 形式 | 
Ka СМ См Mac 


æ MOS 有 着 许多 主要 的 应 用 


ља Е: 存储 信息 


— 
> 


N 
— 


集成 电路 : 计算 机 RAM 


з) 66968: CCD 一 一 存储 信号 、 转 换 信 号 


mw MIS 体系 的 机 理 


如 图 XCH007_015 所 示 ， 金 属 层 一 一 栅 极 ， 半 导体 接地 ， 两 者 之 间 为 氧化 物 (SiO;~100nm )。 以 P 型 
半导体 为 例 进行 讨论 。 


XCH007 015 01 XCH007 015 02 
7 V<0 7 7>0 


С 21 О МУ С 62 


ZC HHG ЛОЕВЛ "TO, ЕЖЕ УЖЕ, Е МЕБ EBNER 
Е. UWR XCH007 015 01 所 示 。 


在 栅 术 施加 电压 为 正 时 ， 半 导体 中 的 多 数 载 沉 可 一 一 空 八 祖 排 斥 离开 半导体 表面 ， 而 少数 载 济 可 一 
一 电 襄 的 受 主 电子 则 被 吸收 表面 处 。 如 图 XCH007_015_02 所 示 。 


一 一 当 电 压 较 小 时 ， 表 现 为 空 信 被 排 不 而 在 表面 处 形成 供电 荷 的 耗 尽 层 ， 带 仙 电 的 电子 为 屏 菩 桶 极 
正 电压 ， 耗 尽 层 具有 一 定 的 厚度 d ~ 微米 量 级 一 一 Sal. 


如 图 XCH007 016 01 所 示 。 空 间 电 傈 区 和 有 在 电场 ， 使 该 区 域 电子 的 能 带 发 生 弯 曲 ， 对 空 从 来 说 形成 


一 个 势 全 
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| 
T 
| 
E": 
1 
Д 
d 
ü 
ü 
Ч 
| 
1 
] 
1 


Cp 
Le т 


XCH007 016 02 


半导体 表面 一 一 《= 0 相对 于 体内 x > d 的 电势 差 称 为 表面 势 ; 内 。 如 图 XCH007 016 02 所 示 。 


当 栅 极 正 电压 增 大 时 ， 表 面 势 进 一 步 增 大 ， 如 图 XCH007 017 所 示 。 当 表面 势 足够 大 时 ， 有 可 能 使 
表面 处 的 费 密 能 级 进入 带 隐 的 上 半 部 ， 此 时 空间 电荷 区 电子 的 浓度 将 要 超过 空 穴 的 浓度 ， 从 而 形成 
电子 导电 层 。 如 图 XCH007 015 03 所 示 


空间 电荷 区 的 载 流 子 主要 为 电子 ， 半 导体 内 部 的 载 流 子 为 空 人 六， 因此 将 该 层 称 为 反 型 层 。 


形成 反 型 层 时 的 能 带 如 图 XCH007_017 Piron, Е, 是 半导体 的 本 征 费 密 能 级 (或 体内 费 密 能 级 )，E， 
是 表面 处 的 费 密 能 级 。 当 ;在 ,之 上 时 ， 电 子 的 浓度 大 于 空 羡 的 浓度 ， 两 者 相等 时 ， 电 子 和 空 六 
的 浓度 相等 ， 当 ;在 ,之 下 时 ， 电 子 的 浓度 小 于 空 闪 的 浓度 。 


Г 0) XCH007 015 03 
V >0 XCH007 015_03 


EL 


е. 
e 
[© 


e 


"E 
= 
= 

| м 
| ku 
= 
á" 
Ze 
Ka 
村 
а 
| == J 
2 
ыға 
g 
-=E 


XCH007_017 


= 形成 反 型 层 的 条 件 
REBER Е. МАР Е, 2 “250 ВУ, В Е, 2 Е, АВЕ ЧТ, ЖЕ: qV, = Е-Е, 


一 般 形成 反 型 层 的 条 件 : oh, > 241, = 2(Е, – Е.) 一 一 此 时 表面 处 电子 的 浓度 增加 到 等 于 或 超过 
АРУ ВУЖЕЕ. 


м МОДЕ ENE DN 


91885, т — att Eau Gr, 55—001 ele (ЕВУ ВХ ВУЗ 
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侄 ， 电 子 实 际 上 被 限制 在 表面 附近 能 量 最 低 的 一 个 狭窄 的 区 域 ， 有 时 将 反 型 层 称 为 沟 道 。 
P 型 半导体 的 表面 反 型 层 是 电子 构成 的 ， 称 为 N 沟 道 。 
pe N 汐 道 晶体 管 
如 图 XCH007 018 02 所 示 , 在 P 型 计 底 的 MOS 体系 中 


增加 两 个 N 型 扩散 区 一 一 源 区 gank D， 构 成 NN 沟 
ев, 


Do 


HA 
Substrate 


І) 一 般 情 况 下 (TC, AA 5 0 D Go 
被 了 型 区 隔 开 ， 即 使 在 SD 之 间 施 加 一 定 的 电压 ， 由 于 
SP 和 DP 区 构成 两 个 反 向 PN 结 一 一 只 Dm CO 
反 向 结 电流 。 ER 
2) РН ЕАО —ЛЕВЈВИЯ, E p 型 半导体 E 
和 和 氧化 物 表 面 处 形成 反 型 层 一 一 电子 的 浓度 大 于 体内 空 穴 的 浓度 ， 反 型 层 将 源 区 S 和 漏 区 D 连接 起 
来 ， 此 时 在 SD 施加 一 个 电压 ， 则 会 有 明显 的 电流 产生 。 


3) 通过 控制 栅 极 电压 的 极 性 和 数值 ， 使 MOS 晶体 管 处 于 导 通 和 截止 状态 ， 源 区 S 和 漏 区 D 之 间 的 
ЕАН ЕВ ВУИ] 一 一 集成 电路 应 用 。 
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57.8 el 


= 同 质 结 : 由 同 种 半导体 材料 构成 的 N 区 或 P 区 ， 形 成 的 PN 结 。 如 将 两 块 带 隐 宽度 相同 、 
同 的 半导体 材料 ， 在 一 定 的 条 件 下 生长 在 一 起 形成 同 质 结 。 


ys 
Gei 
> 


> 异 质 结 : 两 种 带 阶 宽 度 不 同 的 半导体 材料 生长 在 同一 块 单 晶 上 形成 的 结 


= OFRAS: 结 的 网 边 导 电 类 型 相同 : NN, PP 25 


pe 异型 异 质 结 : 结 的 网 边 导 电 类 型 不 相同 : NP, PN 结 


一 一 对 于 异型 异 质 结 : ФАМ ВЭТ ЧӘ), 223070 М Я, GAAP, UR XCH007_021 Pir, 


_ XCHO07 021 = XCH007_021_01 


两 种 半导体 材料 构成 异 质 结 前 的 能 级 图 如 图 XCH007 021 所 示 。 


一 一 由 于 N 型 何 P 型 半导体 材料 的 费 富 能 级 人 不同， 接触 以 后 N 型 材料 中 电子 流向 了 型 材料 中 ， 最 
后 过 到 平衡 时 ， 两 种 材料 的 费 究 能 级 相等 。 


两 种 半导体 材料 构成 异 质 结 后 的 能 级 图 如 图 XCH007_021_01 所 示 。 

两 种 半导体 材料 组 成 寞 质 结 后 ， 在 寞 面 处 导 带 奈 和 价 带 顶 是 不 连续 的 ， 其 产值 分 别 为 : 
AE. = Д 5 

ДЕ, = (ж +Е)- rb 

ЛЕ, = Е, -Е,, + ДЕ, 

pe PN 结 势 又 的 形成 


ee 形 克 寞 质 结 时 ， 电 子 从 局 禹 客 能 级 材料 沉 同 低 疯 密 能 级 材料 ， 
形成 PN 252342, МОЯ У8У, Вет 77А) УМӘЈЖТ, 5352280 — ДНН, 35 — ДЕВ 
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如 图 XCH007 022 所 示 。 


pe РАБЫ “ЕЛЕ” 


ЕЕ Ш ЖЪЪ 


注入 到 P DND 


D 


j, = qn, (e 


注入 到 м 区 的 空 穴 电流 密度 : j, 
热平衡 条 件 : n p = N Neid 
D, L, 


同 质 PN 结 注入 比 : Ja 二 


Si PN 结 注 入 比 : — = 


(Es)w (Е )р 


gës = H, №, kel 


=—qpy (e 


半导体 电子 和 队 20050406 


XCH007_022 


qV /kpT _ TE 


L 


P 


一 一 UR N SIN Ouer ЛР Р ЯК, BUI NET, SD, OI SS 


ЕЛЕ АЕ SEH e NL a. Сев ЛПМ EE, 


pe ОЕ ХАЛ — ХВВВЕЕВЯ 


利用 扩 2287555, E P 型 半导体 的 表面 形成 一 
“3889 N 05, ECRI ^, EPN 结 及 其 附近 
产生 大 量 的 电子 和 空 作对 ， 在 PN 结 附 近 一 个 扩散 
KEA, 85 一 空 作对 还 没有 复合 丈 有 可 能 通过 扩 
ВА 21] РМ 结 的 强 电场 区 域 (РМ 结 自 建 电 场 )， 电 
空 八 将 运动 到 P 型 区 , 使 N 区 
7774, Р ІЕЕ, 在 上 下 电极 广 生 电压 一 一 ж 


可 将 运动 到 N 型 区 ， 


生 伏 特效 应 。 如 图 XCH007_024 所 示 。 


pe 异 质 结 时“ 窗口 效应 ” 
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Krom SS 第 七 章 半导体 电子 论 20050406 


范 子 能 量 小 于 宽带 了 的 N 型 层 ， 即 hv < (Е), СУМАЯ, 


J} 
T 
过 
т 
z 
ge. 
È 
E 
SE 
= 
>] 


一 一 异 质 结 的 “窗口 效应 ” 


用 同 质 PN 结 制作 郊 电 池 ， 人 入 射 区 的 大 部 分 在 表面 
一 层 被 吸收 ， 由 于 表面 缺陷 5 起 的 表面 复合 和 高 失 
杂 层 中 载 流 子 寿命 估 寺 因素 ， 使 得 一 些 电子 一空 和 八 
对 不 能 到 达 蝇 电场 以 前 ， 束 友 生 了 复合 ， 降 低 了 太 


Attenuation 


效 地 减 小 电子 一空 六 的 复合 座 ， 提 高 太阳 能 电池 的 
光电 转换 效率 。 如 图 XCH007_023 所 示 。 


XCH007_023 
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PART ONE REAA 


Q01 01 001 原 胞 中 有 p 个 原子 。 那 么 在 晶体 中 有 3. 支 声学 波 和 3p -3 支 光学 波 ? 


Q01_01_002 按 结构 划分 ， 蝇 体 可 分 为 了 大 品 条 , К 14 布 喇 菲 格子 ? 


3 
Q01 01 004 面 心 立方 原 胞 的 体积 为 Q = a; ‚ 其 第 一 布 里沙 区 的 体积 为 Q*= 227 
Se . a° И l 2(2z)° 
Gecke BMEM O = y 
a 


Q01 01 006 XN FUDEBA, 8188115. БЮЛ D = ВНЕ + 


Q01_01_007 金刚 石 晶 体 是 复式 格 李 ， 由 两 个 面 心 立 万 结构 的 村 唱 格 沿 空间 对 角 丝 位 移 1⁄4 的 长 
REHMA, WAtA 8 个 矶 原子 。 
Q01_01_008 RRR 5 870. NAFARI, 510-65 1 195; 


5 对 称 配 置 的 固体 ， 具 有 长 程 有 序 特点 的 固体 称 为 晶体 ; 在 凝结 过 程 中 不 
经 过 结晶 ( 即 有 序 化 ) 的 阶段 ， 原 所 的 排列 为 长 程 无 序 的 固体 称 为 非 唱 体 。 由 唱 粒 组 成 的 固体 ， 称 
NZ io 

Q01 01 010 由 完全 相同 的 一 种 原子 构成 的 格 李 ， 格 椰 中 只 有 一 个 原 李 ， 称 为 布 喇 菲 格 李 。 满 足 

_ SS SS I i i i 

E |77 AJ ХАБЫ. WER, Вб, АБ + mb, + mB, НУВ. 
称 作 倒 格 子 。 由 若干 个 布 喇 徘 格 椰 相 套 而 成 的 格 李 ， 叫 做 复式 格 椰 。 其 原 胞 中 有 了 两 个 以 上 的 原 可 。 
Q01 03 001 由 六 个 原 胞 构成 的 晶体 ， 原 胞 中 有 /个 原子 ， 晶 体 共 有 ЗМ 个 独立 振动 的 正则 频率 。 


Q01_03_002 声 子 的 角 频 率 为 @% ， 声 子 的 能 量 和 动量 表示 为 hw 和 ji4。 


Q01 03 003 光学 波 声 子 义 可 以 分 为 纵 光 学 波 声 子 和 横 光 学 波 声 子 ， 它 们 分 别 眉 称 为 极 化 声 子 和 电 


WES 
001 03 004 一 维 复 式 原 子 链 振 动 中 ， 在 布 里 浏 区 中 心 和 边界 ， 声 学 波 的 频率 为 
(一 一 285 =— (— 28 4 — 0 
о = Ча; 光学 波 的 频率 = ” 
0, 4—0 2 
m 2a 
hk’ 
Q01_04 001 金属 的 线 度 为 工 ， 一 维 运 动 的 自由 电子 波 函 数 w(x*) =— e” BEES Е = 
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Jan 


Q01_04_002 电子 在 三 维 周 期 性 品格 中 波 函 数 方程 的 解 具 有 ww, (Р) = e*7u (7) 形 式 ? Apu (F) E 
晶 格 平移 下 保持 不 变 。 


Q01 04 003 如 果 一 些 能 量 区域 中 ， 流 动 万 程 不 和 存 企 具有 布 洛 忒 闻 数 形式 的 解 ， 这 些 能 量 区 域 称 为 
ZE, BER; 能 带 的 表示 有 扩展 能 区 图 式 法 、 税 约 布 里 渊 区 图 式 法 、 周 期 性 能 区 图 式 法 三 种 图 式 。 


1 
001 04 004 ЕЕ F, ЖЕНЕ МА ВУИ N(E)= CE? , 


001 04 005 在 动量 标 度 下 ， 费 米 自由 电子 气 系统 的 态 密度 N (K) = 


£ 
4° ` 
001 04 006 865535 7 -NEn pra Bu AY, E E 7); 没有 任何 电子 占据 CAS) BS 
能 带 ， 称 为 空 带 ; 导 带 以 下 的 第 一 个 满 带 ， 或 者 最 上 面 鸭 一 个 满 带 称 为 价 带 ; 最 下 面 的 一 个 空 种 称 
为 导 带 ; 两 个 能 带 之 间 ， 不 允许 存在 的 能 级 宽度 ， 称 为 带 隙 。 


Q01 04 007 能 带 顶 部 电 李 的 有 效 质量 为 _ 负 (填写 正 , 或 负 ) ; 能 带 拱 部 电子 的 效 质量 为 IE ОЕ 
SI. SI, 


Q01 06 001 温度 升 高 ， 金 属 的 导电 率 减 小 ， 半 导体 的 导电 率 增 大 。 对 于 金属 ， 温 度 越 高 ， 金 属 中 
的 唱 格 振动 对 电气 的 散射 作用 越 大 。 和 而 在 半导体 中 则 是 有 更 多 的 电子 从 价 带 激 友 到 导 带 中 。 


Ra 
Q01 06 002 自由 电子 气 系统 的 费 米 能 级 为 已 * КЖ, = s 


电子 的 平均 能 量 Ban = = El 


Q01 06 003 温度 为 0K N, N 个 自由 电子 构成 的 三 维 自由 电子 气 ， 体 系 的 能 量 E, = = МЕ S 


Q01 07 001 N 型 半导体 主要 含有 一 种 施主 ， 如 果 施 主 的 能 级 是 上 , Ж-ЕЖЕЛ №, ЕВ 
湿度 下 ， 载 流 子 主要 是 从 施主 能 级 激 友 到 导 带 的 电子 。 当 温度 很 体 时 ， 只 有 很 少 的 施主 被 电离 。 当 
温度 足够 高 时 ， 施 主 儿 平 全 部 被 电离 ， 导 带 中 的 电子 数 授 近 于 施主 数 。 
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PARTTWO A 26 IS 


Q02 02 001 ze Ев, 50008857 8757, mere, 21785 
IE HME vr Ro 


pe ATAS: 正 、 负 离子 之 间 靠 库仑 吸引 | 力作 用 而 相互 靠近 ， 当 靠近 到 一 定 程 度 时 ， 由 于 泡 利 不 
相 容 原理 ， 两 个 离子 的 闭合 壳 层 的 电子 云 的 交 迭 会 产生 强大 的 排斥 力 。 当 排斥 力 和 吸引 | 力 相 互 平衡 
时 ， 形 成 稳定 的 离子 晶体 ; 


me 共 价 性 结合 : 靠 两 个 原子 名 页 献 一 个 电子 ， 形 成 所 谓 的 共 价 键 ; 


mw 金属 性 结合 : 组 成 晶体 时 每 个 原子 的 最 外 层 电 子 为 所 有 原子 所 共有 ， 因 此 在 结合 成 金属 晶体 时 ， 

失去 了 最 外 层 〈 价 ) 电子 的 原子 实 “沉浸 ” 人 在 由 价 电 子 组 成 的 “电子 云 ” 中 。 在 这 种 情况 下 ， 电 子 

云 和 原子 实 之 间 生 在 库仑 作用 ， 体 积 越 小 电子 云 寅 度 越 蜗 ， 库 仑 相互 作 用 的 库仑 能 念 低 ， 表 现 为 原 
子 聚合 起 来 的 作用 。 


pe АЕ 56: 惰性 元 素 最 外 层 的 电子 为 8 个 ， 具 有 球 对 称 的 稳定 封闭 结构 。 但 在 某 一 瞬时 
由 于 正 、 人 负电 中 心 不 重 合 而 使 原子 呈现 出 瞳 时 偏 极 和 类， 这 丈 会 使 其 它 原 子 产 生 感应 极 乱 。 非 极 性 分 
地 虽 体 丈 是 依靠 这 瞬时 偶 榴 写 的 互 作用 而 结合 的 。 


Q02 03 001 什么 是 声 子 ? 


pe 虽 格 振动 的 能 量 量 地。 在 晶体 中 存在 不 同 频率 振动 的 模式 ， 称 为 唱 格 振动 ， 虽 格 振动 能 量 可 以 用 
ЖА, Oli, DON 


Q02_03_002 什么 是 固体 比 热 的 德 拜 模型 ? "Eh TT SE SOUS М, 


me 德 拜 所 出 以 连续 介质 的 冯 性 疲 来 代表 格 波 ， 将 布 喇 菲 晶 格 看 作 是 各 向 同性 的 连续 介质 ， 有 1 А 
БАТО 2 ВУЙ, 


计算 结果 表明 低温 极限 下 : C, (T/O, an 与 温度 的 3 次 方 成 正比 。 


温度 愈 低 ， 德 拜 近似 愈 好 ， 说 明 在 温度 很 体 时 ， 只 有 长 波 格 波 的 激发 是 主要 的 。 
Q02_03_003 什么 是 固体 比 热 的 爱 因 斯 坦 模型 ? 并 简 述 计算 结果 的 意义 。 
pe 对 于 有 NN 个 原子 构成 的 晶体 ， 晶 体 中 所 有 的 原子 以 相同 的 频率 wo 振动 。 
计算 结果 表明 温度 较 高 时 : C, = ЗМ, 一 一 与 杜 隆 一 珀 替 定 律 一 致 。 


SE 


Ve "dl 一 一 按 温度 的 指数 形式 降低 ， 与 实验 结果 C, = АТ М. 


温度 非常 低 时 : C, =3Nk CH 


爱 因 斯 坦 模型 忽略 了 各 格 波 的 频率 差别 。 
Q02 04 001 根据 能 带 理论 、 半 导体 和 绝 绿 体 的 导电 性 ; 
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pe 对 于 金属 : 电子 在 能 带 中 的 填充 可 以 形成 不 满 沉 ， 即 导 带 ， 因 此 它们 一 般 是 导体 。 对 于 半导体 : 
从 能 市 结构 来 看 与 弧 绿 体 的 相似 ， 但 半导体 禁 市 多 度 较 绝 绿 体 的 罕 ， 依 靠 热 激 友 即 可 以 将 满 市 中 的 
电子 激 友 到 导 带 中 ， 因 而 具有 导电 能 
м ЗУРАБ: 价 电子 刚好 填 满 了 许可 的 能 带 ， 形 成 满 市 。 导 这 和 价 带 之 间 和 存在 一 个 很 更 的 禁 市 ， 
所 以 在 电场 的 作用 下 没有 电流 严 生 。 


Q02 04 002 简 述 近 自 由 电子 近似 模型 、 方 法 和 所 得 到 的 主要 结论 

м 考虑 金属 中 电子 受到 粒子 周期 性 势 场 的 作用 ， 假 定 周期 性 势 场 的 起 伏 较 小 。 作 为 零 级 近似 ， 可 以 
用 势 场 的 平均 值 代替 离子 产生 的 势 场 : V Fi, Bän ВЕКЕ Lei H = AV 作为 微 扰 来 
处 理 。 当 两 个 由 相互 自由 的 和 矩阵 元 状态 下 和 励 = 大 + G 的 零 级 能 量 相 等 时 ， 一 级 修正 波 函 数 和 二 级 
能 量 修正 趋 于 无 穷 大 。 


S 2 s a ` В 
中 Sk G, LE A 在 布 里 渊 区 的 边界 处 ， 能 量 友 出 突 芝 ， 形 成 一 系 绚 
002 04 003 简 述 到 束 缚 近似 模型 的 扎 想 和 主要 结论 。 


pe АЛИЕВ: BSE- -NRS Gra) 附近 时 ， 主 要 党 到 该 原子 势 场 的 作用 ， 而 将 其 
ERS GEM) 势 场 的 作用 看 作 是 微 扰 ， 将 晶体 中 电子 的 站 鸳 数 近似 看 成 原子 轨道 站 了 迎 数 的 线性 组 
合 ， 这 样 可 以 得 到 原子 能 级 和 晶体 中 能 这 之 间 的 天 条 。 


一 个 原子 能 级 8 对 应 一 个 能 这 ,不 同 的 原子 能 级 对 应 不 同 的 能 带 。 当 原子 形成 固体 后 ， 形 成 了 一 系 钙 
较 低 的 能 级 对 应 内 层 电 子 ， 其 轨道 较 小 ， 原 子 之 间 内 层 电 子 的 疲 钢 数 相 互 重 硬 较 少 ， 所 以 对 应 
较 高 的 能 级 对 应 外 层 电 子 ， 其 轨道 较 入 ， 原 子 之 间 外 层 电 子 的 疲 钢 数 相 互 重 蕾 较 多 ， 所 以 对 应 


Q02_05_001 什么 是 空 从 ? 


e 一 个 空 的 无 状态 的 近 满 带 中 所 有 电子 运动 形成 的 电流 和 一 个 带 正 电荷 e， 以 无 状态 电子 速度 
$ (k) 运动 的 粒子 所 产生 的 电流 相同 。 这 个 空 状态 称 为 空 穴 。 


Q02_05_002 将 粒子 看 作 是 经 典 粒 子 时 ， 它 的 速度 和 运动 万 程 是 什么 ? 


mw 电子 状态 变化 基本 公式 : — ; 电子 的 速度 : V, =—У,Ё 


sh | 一 


Q02_05_003 向 述 导 带 中 国电 椰 企 外场 作用 下 产生 电流 的 原因 。 


pe 导 带 中 只 有 部 分 状态 被 电子 填充 ,外场 的 作用 会 使 布 里 济 区 的 状态 分 布 友 生 概 化 。 所 有 的 电子 状 
态 以 相同 的 速 展 沿 看 电场 的 反方 器 运动 ， 但 由 于 能 带 是 不 满 囊 ， 池 电 场 万 同上 运动 的 电子 较 多 ， 
Dan, 
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Q02 05 004 简 述 满 带 中 的 电气 在 外 场 作 用 下 不 产生 电 浓 的 原因 。 


pe 有 外 场 下 时 ， 所 有 的 电气 状态 以 相同 的 速度 治 着 电场 的 及 廊 回 运动 。 在 满 带 的 情形 中 ， 电 村 的 运 
动 不 改 变 布 里 洲 区 中 电子 的 分 布 。 所 以 在 有 外 场 作用 的 情形 时 ， 满 带 中 的 电子 个 产生 宏观 的 电流 。 


Q02 06 001 从 电子 热 容 量子 理论 人 简 述 金属 中 的 电子 对 固体 热 众 的 页 献 。 
= 在 量子 理论 中 ， 大 多 数 电 子 的 能 量 远 远 低 于 费 密 能 量 rs， 由 于 受到 泡 利 原理 的 限制 不 能 参与 热 


激发 ， 只 有 在 Bs 附近 约 ~k,7 范围 内 电子 参与 热 激发 ， 对 金属 的 热 容量 有 贡献 。 计 算 结果 表明 电子 
的 热 容 量 与 温度 一 次 方 成 正比 。 


Q02_06_002 为 什么 温 硫 较 局 时 可 以 不 考虑 电子 对 固体 热 容 量 的 页 陕 ? 
mw 在 量子 理论 中 ， 大 多 数 电子 的 能 量 远 远 低 于 费 密 能 量 E, ， 由 于 受到 泡 利 原理 的 限制 不 能 参与 热 


激发 ， 只 有 在 Bs 附近 约 ~ 三 范 围 内 电子 参与 热 激发 ， 对 金属 的 热 容 量 有 贡献 。 在 一 般 温度 下 ， 唱 
格 振动 鸭 热 容 量 妥 比 电 椰 鸭 热 容 量 大 得 多 ; 在 温度 较 局 下 ， 热 容量 基本 是 一 个 章 数 。 


Q02 06 003 为 什么 温度 较 低 时 可 以 必须 考虑 电子 对 固体 热 容量 的 页 献 ? 


mw ЕКО М, веку 839) 3 次 万 趋 于 零 , 而 电子 的 热 众 量 与 温度 1 次 万 成 正比 ， 
随 温 展 下 降 朗 化 比较 缓慢 ， 此 时 电子 的 热 容量 可 以 和 唱 格 振动 的 热 容 量 相 比较 ， 不 能 忽略 。 


Q02_06_004 为 什么 在 绝对 零度 时 ， 金 属 中 的 电子 仍然 具有 较 高 的 能 量 ? 


= БЕТОН. 电子 的 平均 能 量 (平均 动能 ) Е» = =E. 电子 仍 具有 相当 大 的 平均 能 量 。 


为 电子 必须 满足 泡 利 不 相 容 原理 ， 每 个 能 量 状态 上 只 能 容许 两 个 目 旋 相反 的 电子 。 这 梓 所 有 的 电子 
不 可 能 都 填充 在 最 低能 量 状 态 。 


Q02_06_005 简 述 研究 金属 热 容 量 的 意义 ， 并 以 过 渡 元 素 Mn、Fe、Co 和 Ni 具有 较 高 的 电子 热 容量 
为 例 说 明 费 密 能 级 附近 能 态 密 度 的 情况 。 

2 
> 许多 金属 的 基本 性 质 取 决 于 能 量 在 Е, 附近 的 电子 ， 电 子 的 热 容量 Cy MEI AE, 5 
N(? ) 成 正比 ， 由 电子 的 热 容量 可 以 获得 费 米 面 附近 能 态 密 度 的 信息 。 
过 渡 元 素 Mn, Ее. Со 和 Ni 具有 较 高 的 电子 热 容量 , 反映 了 它们 在 费 米面 附近 具有 较 大 的 能 态 密度 。 


过 涛 元 素 的 特征 是 d 碗 层 电子 填 爷 丰满， 从 能 带 理论 来 分 析 ， 有 未 被 电子 填 爷 满 的 d 能 带 。 由 于 原 
58У а 态 是 比较 靠 内 的 轨道 ， 人 在 形成 晶体 时 相 己 重 址 较 小 ， 因 而 产生 较 窒 的 能 带 ， 加 上 的 轨道 是 5 
重 疝 并 的 ， 所 以 形成 的 5 "rëm Er CIS, 1545 а 能 带 具 有 特别 六 鸭 能 态 密 屋 。 过 涛 金属 只 
是 部 分 填充 d 能 带 ， 所 以 费 密 能 级 位 于 d 能 带 内 。 

Q02_06_006 个 述 使 属 摄 触电 势 过 的 形成 ? 

pe 两 块 不 同 的 金属 A 和 B 相互 接触 ， 由 于 网 块 使 属 的 窜 米 能 级 不 同 ， 当 相互 摄 触 时 可 以 友 生 电子 
交换， 电子 从 竞 米 能 级 较 局 的 金属 六 回 帝 米 能 级 较 低 的 金属 ， 使 一 块 金 属 的 接触 面 带 正 电 (电子 流 
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出 的 金属 )， 使 尹 一 块 金 属 的 授 触 面 带 负 电 (电子 流入 的 金属 )， 当 网 块 金属 达到 平 衡 后 ， 具 有 相同 
的 帝 米 能 级 ， 电 可 不 再 沉 动 父 扬 。 因 此 在 网 块 金属 中 产生 SRBA. 


Q02 07 001 以 对 Si Аз 后 形成 的 NN 型 半导体 为 例 ， 向 述 失 杂 对 半导体 导电 能 力 的 影响 。 


pe 对 纯 的 半导体 材料 挫 入 适当 的 杂质， 也 能 提供 载 流 子 。 在 Si 22 A As 后 形成 的 N 型 半导体 ， 杂质 
在 带 阶 中 提供 带 有 电子 的 能 级 ， 能 级 略 低 于 导 带 撒 的 能 量 ， 和 价 带 中 的 电子 相 比 较 ， 很 容易 激 肥 到 
导 带 中 形成 电子 载 流 子 。 


Q02_07_002 如 图 XCH007_018_02 所 示 , A МВ ЕВЕ ВУ ГЕ. 


me 栅 极 电压 很 小 时 ， 源 区 SRA D 被 P 型 区 隔 开 ， | 
即使 在 SD 之 间 施 加 一 定 的 电压 ， 但 由 于 SP 和 DP 区 构 | 
成 两 个 反 向 PN 结 ， 因 此 只 有 微弱 的 PN 反 向 结 电 流 。 


如 果 栅 极 电压 达到 或 超过 一 定 的 阔 值 ， 在 P 型 半导体 和 
氧化 物 表面 处 形成 反 型 层 一 电子 的 浓度 大 于 体内 空 站 DS 
的 浓度 , 反 型 层 将 源 区 SIRA D 连接 起 来 , 此 时 在 SD 
施加 一 个 电压 ， 则 会 有 明显 的 电流 产生 。 бе 


РНН ВО ИЕ, E MOS 晶体 管 处 于 | | 
导 通 和 截止 状态 , AX S 和 漏 区 D 之 间 的 电流 受到 栅 极 ks sss 
电压 的 调制 一 一 集成 电路 应 用 。 


Q02 07 003 半导体 本 征 边 吸收 苑 的 疲 长 为 多 少 ? 


2 2zh 2zh 
本 征 光 吸 收 光子 的 能 量 满足 hw > E,, o=. De ,长 波 极限 : А = 2106 – 


P-Si 
Substrate 


本 征 吸 收 边 。 
Q02_07_004 РА ВУ, 
м TEBPSNmEN, Вт lge TPAR (MERR) EERI. ЛАРВИ 87 
生 一 个 电子 同时 将 产生 一 个 空 八 : 有 : пәр 
Ge Е 


Dap AN Nie “7, п=р=)М Neid. ЕФЕ, =Е -Е, DERRE. 


因为 : E, >> Е,, DIAS АЕ 521068 МЕ Но ЧЕХОВЕ, Е 07770705 Baxm Z BS 
SKURA, ЕТЕ, 
Q02 07 005 (TZ SE 5 ? 


pe 在 热平衡 下 ， 半 导体 中 的 杂 质 电 李 ， 或 价 带 中 的 电子 通过 吸收 热能 ， 激 肥 到 导 带 中 ( 载 流 子 的 产 
生 )， 同 时 电子 又 可 以 回 洛 到 价 带 中 和 空 从 及 生 复合 〈 载 流 李 的 复合 )， 最 后 达到 平衡 时 ， 载 帝 可 的 
产生 率 和 复合 率 相 等 ， 电 椰 和 空 从 的 浓度 有 了 一 定 的 分 布 。 
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E 


电子 和 空 穴 的 浓度 满足 ， mpy М Ме *" 

在 外 界 的 影响 作用 下 ， 电 子 和 空 穴 浓度 可 能 偏离 平衡 值 。 如 本 征 光 吸 收 将 产生 电子 一 空 穴 对 。 
即 有 : An=n-n, Др= р-р 一 一 称 为 非 平衡 载 流 子 

Q02 07 006 以 在 P 型 材料 形成 的 PN 结 为 例 ， 简 述 光 生 伏特 效应 ? 


= 利用 扩散 挫 杂 的 万 法 ， 在 P 型 半导体 的 表面 形成 一 个 潭 的 N 型 层 ， 在 光 的 照 时 下 ， 人 在 PN 结 及 其 
附近 严 生 大 量 的 电子 和 空 作对， 在 РМ 结 附 近 一 个 扩散 长 度 内 ， 电 子 一 空 作对 还 没有 复合 束 有 可 能 
通过 扩散 达到 РМ 258055882191 (PN 结 目 建 电 场 )， 电 子 将 运动 天 N 型 多 ， 空 六 将 运动 到 P ЯХ, 
使 N 区 带 人 负电 、P 区 带 正 电 ， 在 上 下 电极 产生 电压 一 一 光 生 伏特 效应 。 


Q02_07_007 什么 是 异 质 结 的 窗口 效应 ? 
mw 光子 能 量 小 于 宽带 隙 的 N 型 层 , B] hv < (Е) у, JUEN М HEA, CERREN Р 型 层 被 吸收 。 


用 同 质 PN 结 制 作 区 电池 ， 入 射 苍 的 大 部 分 在 表面 一 层 被 愧 收 ， 由 于 表面 缺陷 = 起 的 表面 复合 禹 
挫 杂 层 中 载 流 子 寿命 佐 寺 因素 ， 使 得 一 些 电 子 一 空 从 对 不 能 到 过 吗 电 场 以 前 ， 珊 友 生 SEG, К 
了 太阳 能 电池 的 效率 。 利 用 异 质 结 的 窗口 效应 ， 可 以 有 效 地 减 小 电 李 一空 八 的 复合 率 ， 提 局 太阳 能 
电池 的 光电 转换 效率 。 


Q02 07 008 УЕ М 型 半导体 在 热平衡 下 ， 为 什么 导 带 中 电子 的 浓度 越 高 ， 价 带 中 空 六 的 浓 


EAR ? 
ewe 半导体 中 的 电子 和 人 金属 中 的 电子 一 样 服 从 费 密 一 一 狄 拉 克 统 计 。 


E_-Ep _Ек-Е, E —E, 


导 带 中 电子 浓度 : n = N e “和 价 带 中 空 穴 浓度 : р= Ме  , пр= М Ме * 


在 N 型 半导体 中 ， 施 主 越 多 ， 激 发 到 导 带 中 的 电 李 越 多 ， 电 椰 跃迁 与 价 带 中 空 从 发 生 复合 的 几率 越 
м, Вт РВ И D. 


Q02 07_009 什么 是 本 征 光 吸收 路 迁 和 电子 – 078 86776 ? 


pe 本 征 区 吸收: 苑 照 可 以 将 价 党 中 的 电子 油 友 到 导 带 中 ， 形 成 电子 一 空间 对， 这 一 过 程 称 为 本 征 光 
吸收 。 电 子 一 空 八 对 复合 友 光 是 本 征 苑 吸收 的 涵 过 程 ， 即 导 带 抹 部 的 电子 跃迁 到 价 带 顶部 的 空 能 级 ， 
友 出 能 量 约 为 市 际 完 度 的 光子 。 


Q02_07_010 为 什么 半导体 挫 杂 可 以 提高 其 导电 能 力 ? 


= 理想 的 半导体 材料 是 没有 缺陷 或 没有 杂质 , 半导体 中 的 载 流 子 只 能 是 激 友 到 导 带 中 的 电子 和 价 市 
中 的 空 八 。 对 纯 的 半导体 材料 迭 入 适当 的 杂质 ， 也 能 提供 载 流 子 。 因 此 实际 的 半导体 中 际 了 与 能 市 
对 应 的 电气 共有 化 状态 以 外 ， 偿 有 一 坚 电 也 可 以 为 杂质 或 者 缺陷 尿 亏 所 束缚 ， 束 缚 电气 具有 确定 鸭 
能 级， 杂质 能 级 位 于 带 阶 中 援 近 导 带 的 位 置 ， 在 一 般 温 硫 下 即 可 祖 激发 到 导 带 中 ， 从 而 对 半导体 的 
导电 能 力 产 生 大 的 影响 。 


Q02 07 011 什么 是 P 型 和 NN 型 半导体 ? 
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pe 根据 挫 杂 元 素 对 导电 的 不 同 影 响 ， 杂 质 访 可 分 为 网 种 类 型。 


杂质 在 带 隐 中 提供 带 有 电子 的 能 级 ， 能 级 略 低 于 导 带 底 的 能 量 ， 和 价 带 中 的 电子 相 比 较 ， 很 容易 激 
发 到 导 带 中 ， 称 为 电子 载 流 椰 。 主 要 含有 施主 杂质 的 半导体 ， 主 要 依靠 施主 热 激发 到 导 带 的 电子 导 
电 一 一 N 型 半导体 。 


来 质 提 供 带 除 中 空 的 能 级 ， 电 了 椰 由 价 带 激 友 到 受 主 能 级 要 比 溅 及 到 导 融 容易 的 多 。 主 要 含有 受 主 来 
质 的 半导体 ， 因 价 带 中 的 一 些 电 子 被 激 友 到 施主 能 级 ， 而 在 价 带 中 产生 许多 空 人 阁 ， 主 要 依靠 这 些 空 
八 导 电 一 一 P 型 半导体 。 


Q02_07_012 半导体 中 迭 入 深 能 级 杂质 ， 对 半导体 鸭 导 电 有 何 影响 ? 


= 1) 可 以 成 为 有 效 复 合 中 心 ， 大 大 降低 载 流 子 的 寿命 ; 2) 可 以 成为 非 辐 射 复合 中 心 ， 影 响 半导体 
的 友 光 效率 ; 3) 可 以 作为 补偿 杂质 ， 大 大 提高 半导体 材料 的 电阻 洪 。 


Q02 07 013 UE Ge 半导体 掺 入 As 为 例 ， 倡 述 为 什么 类 氢 杂 质 能 级 的 施主 能 级 位 于 导 带 附近 ? 


pe 一 个 第 IV 族 元 素 Ge (4 MTR) 被 一 个 第 V 族 元 素 As (5 ATR) 所 取代 的 情形 ，As 原 村 和 近邻 
的 Ge 原子 形成 共 价 键 后 尚 剩余 一 个 电子 。 因 为 共 价 键 是 一 种 相当 强 的 化 学 键 ， 束 缚 在 共 价 键 上 的 电 
子 能 量 很 低 ， 从 能 带 的 角度 来 说 ， 丈 是 处 于 价 带 中 的 电子 。 多余 一个 电子 受到 As 850805, A 
束缚 作用 是 相当 微弱 的 ， 在 能 带 图 中 ， 它 位 于 带 除 之 中 ， 且 非常 援 近 导 带 抵 。 这 个 电子 只 要 蚊 收 很 
路 的 能 量 ， 就 可 以 从 带 隙 跃迁 到 导 带 中 成 为 电子 载 流 子 。 


Ü в 
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PART THREE HRA 


Q03_01_001 证 明 : 体 心 羡 万 唱 格 的 倒 格 子 是 面 心 立 万 ; 面 心 立 万 唱 格 的 倒 格 子 是 体 心 立 万 


м 由 倒 格 了 定义 : b =, Бол, p A € 
a, `a, ха, a, : a, ха, a, : a, ха, 
体 心 立 方 晶 格 原 胞 基 矢 a= (Citi+tk) a,== G - +Ë), a, =S G - +Ë) 


一 a ха 2m d 一 一 d — – SS 
b = 2л— = SS 5 EE 
倒 格 子 基 矢 a 
Ir а = a a _ 222 
ОИЕ 
> 27 = 
b =— (Jj +К) 
a 
— T а, ха, 2л EN CS В а ха, 2л ка = 
QE: b, =2z2————=—(ü+k); b = 20 UI + J) 
а, а. ха, а а а, ха, 


ЭНА, b, b, 为 基 矢 构成 的 格子 为 面 心 立方 格子 。 
面 心 立方 格子 原 胞 基 撩 : а = 50 +8), а, = gl +7), а, = 5@ +7) 


ОВА: Ота 


一 a, ха e, ne, e s 8 
. 2 3 Е > > 
= = = b= EE 
a, `а, ха, а 


a b, EH ае 
а а 


可 见 由 b,, b, Ё, 为 基 矢 构成 的 格子 为 体 心 立方 格子 。 


| Gen | 
ооз 01 002 证 明 倒 格 子 原 胞 体积 为 27) Hpv 为 正 格子 原 胞 的 体积 。 
Lë 
м ВИ p, O e р 0л. р әл 
а `a, ха, а, ` a, ха, а ` a, ха, 
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图 格 子 体积 : 六 =B- (È, Б) = 22) 


(а, xa,):(a,xa,)x (a, xa) 


C 


АхВхС=(А.С)В-(А. В)С 


(а, ха,)х(а, xa,)=|(G, ха,)-а, д, — (а, xa): a, la; = 0а, 
3 3 
v. = (2л) (а, ха,):а = Саз 
Léi C 


Q03 01 003 证 明 : 倒 格 子 矢量 G = hb, +h,b, + hb, ЕРЕ (Ahh) а 


pe 因为 a， A = 276., G= h b, F h,b, аг h,b, XCH001 047 


如 图 XCH 001 047 所 示 。 


G, h h; 


EE 
h, h, h, h, 
很 容易 证 明 : G,,, СА=0, Gu, :СВ=0 аА 
SEN К O SS e тя 
B|) G 与 唱 面 系 (hh,h,) se A wei, 


Q03_01 004 如 果 基 矢 a,5,6 构成 简单 正 交 系 ， 证 明 晶 面 族 (hkl) 的 面 间距 为 : 
l 
Ve dr + (Ay 
а b e 
并 说 明 面 指数 简单 的 唱 面 ， 其 面 密度 比较 大 ， 容 易 解 理 。 


= 对 于 简单 正 交 系 : 4 Lb Lc, 原 胞 的 基 矢 : а =ai, a,=bj, а, = ск 


倒 格 子 基 矢 : Б = 2722 р од, р әл 
a, `a, Xd, a, : a, ха, d, -а, ха, 
= < ee e 7 its 7 2 Se" O 2 = 2 了 
Éa, = al, а, =bj, а, = ck 代入 倒 格 子 的 定义 式 得 : b = i, b, - пе 
а С 


倒 格 子 矢量 C= hb +АБ, +16, G= Lin, +122 


sme (hk 的 面 间距 :; d- -— 77 | 


= T = = =]; а = = 
G| b + kb, + 1b, KE 
d b C 
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国体 物理 SE Sos 20050404 
ВЕЗДЕ SB 68Јва а, REI. ВН АВ) OC. ВЕН. 
Q03 01 005 指出 立 万 唱 格 (111) 85 (100) 面 ，(111) 85 (110) 887528769), 
= 如 图 XCH 001 051 01 所 示 (111) 面 与 (100) 面 的 交 线 的 晶 向 为 AB 


35 АВ 平移 ，A 点 到 原点 0，B 点 的 位 矢 : R, = —aj + ak 


因此 ，(111) 面 与 (100) 面 的 交 线 的 晶 向 : АВ =- aj+ak 一 一 [011F] 


SCHOOL 051 02 XCH001_051_01 


= 


аю ` (100) 


如 图 ХСН 001 051 02 所 示 (111) B5 (110) 面 的 交 线 的 晶 向 АВ 


5 AB ү, A 点 到 原点 0，B 点 的 位 矢 : R, =-ai + aj 


\ 
/ 


Ш, (111) 5 (110) 面 的 交 线 的 晶 向 : AB=-ai +a) 一 一 [110] 


Q03 01 006 试 做 出 简单 立方 唱 格 、 面 心 立 方 晶 格 和 体 心 立 ”2- dimensions primitive cell of Wingner-Seitz 
万 晶 格 的 维 格 纳 一 塞 次 尿 胞 (Wingner-Seitz)。 


维 格 纳 一 塞 次 尿 胞 : 由 某 一 个 格 操 为 中 心 ， 做 出 最 近 各 扣 
和 次 近 名 点 连 线 的 中 王 面 ， 这 些 所 包围 的 空间 为 维 格 纳 一 
FARRA. 如 图 所 示 为 一 种 二 维 格子 的 维 格 纳 一 塞 茨 原 胞 。 


简单 立 万 、 面 心 立 万 晶 格 和 体 心 立方 晶 格 如 图 
XCH001_002, 007 和 003 所 示 。 


XCH001_057 


8181751583440 — ЈЕНЕ 6 ӘЛИ 2589 а 7 АВАКЕ 


XCH001 003 


REVISED TIME: 05-9-16 - 11 - CREATED ВУ ХСН 


114028 SS 题库 _20030404 


如 图 XCH001 058 所 示 。 


面 心 立 方 格 志 的 维 格 纳 一 塞 次 原 胞 为 原点 和 12 个 近 领 格 点 连 线 的 王 直 六 分 面 围 成 的 正 十 二 面体 。 如 
XCH001 059 所 示 。 


Simple Cube Face Centered Cube | 63 XCH001 059 — XCH001 060 


Wingner-Seitz XCH001_058 ИЕ. 1 
体 心 立 万 格 亏 的 维 格 纳 一 塞 次 原 胞 为 原 扣 和 8 个 近 3h 格 上 后 连 线 的 王 直 六 分 面 围 成 的 正八 面体 ， 和 治 
115 88У 6 个 次 近邻 格 氮 连 线 的 答 肝 平分 面 害 去 八 面体 的 六 个 角 ， 形 成 时 14 面体 。 八 个 面 是 正六 边 
形 ， 六 个 面 是 正四 边 形 。 如 图 XCH001 060 所 示 。 


Q03_02_001 证 明 两 种 一 价 离子 组 成 的 一 维 晶 格 的 马 德 隆 常 数 为 : & = 2]n2 


(一 | TH: 


e 马 德 隆 常数 : а=- A Ри 
1 2 3 


Пу, П> ‚ Из 


_ — 1)" D D Së ЕЕ 
对 于 一 维 一 价 离子 ， w EC ， 选 定 某 一 个 次 了 为 参考 离子 ， 假 定 离子 数目 很 大 ， 参 考 离子 


n 
左 厂 网 边 名 有 一 个 异 号 离子 。 


ГО 
D db ИЕ 1, Мої: а= 212 
l 2 3 4 5 06 N 


Q03 02 002 若 一 晶体 中 两 个 离子 间 的 相互 作用 能 表示 为 : wii DË. 计算 : 


r” w 
1) FAE y 
2) 结合 能 矿 (EARS) 
3) 体 弹 性 模 量 
4) 若 取 m=2,n=10,n =0.3nm,W =4eV, +ёа, Ва. 
号 “晶体 总 的 内 能 : U(7) = aezk) —— N 为 原子 的 总 
dU I | Еа 
о) 0, = e e 一 一 半 衡 时 原子 的 间距 : r = (LÊ yn 
r r=n 10 r ma 
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H 


l l : 
2) 单个 原子 的 结合 能 : = ик) = 00-0. Ёзув = CORNER 
2 2 та 


0 0 
а m nf — 
у= 0 ИР уп 
Si Wees 
SH CU 
3 ) ES EE K = ch dé 
y 
OU OU 6 
ear, ВИ: V = NAr” 一 一 其 中 4 为 一 常数 ，N 为 原子 的 总 数 。 
oU _ SE ú 2) 1 
OV ‘т’ р" ЗМАр? 
CU D E l “ CU _ 1 ma np_ma nB. 
OH" yy, OV ôr РР 3NAr yay, ОИ’ gem 9 w y Y vi 
‚ 200 | ege 
BAT ten: SE 7 “0 一 一 平衡 位 置 满足 的 条 伯 
ГЕИ, 0 
кд Д ` 
a. Dë. SÉ ， 代 入 上 面 的 表达 式 得 到 | EE 
0 d d d 
CU l та np l пр та т а В 
о ER, 
d V, 0 0 Vo d 0 J п п 
ZU а. В CU _ ти Си) 
м vg" др? Sen dë i 
CU mn 
O Pp n: | 
Loch ` | dar 


4) т= 2, п= 10, к =0.3nm, W =4eV 
Bn = ran et Da у 
ma n ma 


В = e , P=5.9x10™ eV -m” 


а =r, É mt. а = 4.5х10° eV -m° 
р! 


0 
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2 DA 
Q03_02_003 已 知 有 N 个 离子 组 成 的 Мас! 晶体 , 其 结合 能 为 U(7) = — = Ee +), mace 7 
TEF r 


KREAN Ё ‚ DST, nd FRAR, ДЖ n 和 pp ЖЖ. 


BE 


geg 1 20 
将 结合 能 在 平衡 位 置 7 二 六 处 展开 : U(r) Din Lenin 


=H 


ugy, êU 
AEU j 


7 一 10 


Es 2 . 
以 ce "eng в, О) ee" 
e 2 4Axeor 
| би 
DTI) +t 
2 Or | 


根据 题 意 : U(n)=U'(n)， 人 =ce ? 


d 
SR oU OU 2 № 
рации: (29) =“) =0, пЁ сее 
Or № CF Dees А р 
B =се?, In8—nlnr = Inc — 


2 A 
由 ve, e пруши-(и-Юши che Din nə 


In -nln -lny +Ши = 1с: -шр 


所 以 ши-Ши=Шр, n = пр 


70 


将 万 = np кл = ce” 
r 


0 


z C C 
(np) е n p 
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Q03 03 001 讨论 N 个 原 胞 的 一 维 双 原子 链 ”、 XCH003 005 


( 相 邻 原子 间距 为 a)， 其 2N 格 波 解 ， 当 wee? 


M = m 时 与 一 维 单 原子 链 的 结果 一 一 对 应 。 2n-4 2n-2 : 21 Í 2n+2 2n+4 


= 如 图 XCH003_005 所 示 ， 质 量 为 M 的 原 т aa 


А 20-1, 2n+1， 2n+3 +++: 
== Ge 2n-3 2n-] 2n+1 2n+3 
质量 为 m 的 原子 位 于 2n0，2n+2，2n+4 +... 


НЕ 云 动 方程 : Han = (2, _ LEI һа) 


.. 一 ЖА МАУ, & 23 个 独立 的 万 程 
人 


H _ Agp Vrag] 
2n 


— Beiler-(2n+l)aq] 


pe 万 程 解 的 形式 : 
Han 


= = Ag (299291 
SCH 


Lan Ве" 


种 回 到 运动 方程 得 到 |: 


ilot-(2n+1)aq] 


— mer А = Die! +e™)B-2pA (2В-то?)А-(2Всозаа)В = 0 | 


— Mo" B = Giel +е“) А – 2 ВВ - (2 В соѕа4)4+(28 — Мо )В = 0 


28 – Í 0 
若 A. B 有 非 零 的 解 ， 系 数 行列 式 满足 : 122779 2200504) 


—26созаа 2p- 
> ,(m+M) 4mM 5 5 
=0-—— I +[1— e 
© = р pes dE mi ME аа} 
(m+ М) Атм. — 
I | а}; т и + аму аа]?! 
两 种 不 同 的 格 波 的 色散 天 条 : mM 1 
а = elt ) q 1-П sg 
6 E 一 一 第 一 Ў 
P 布 里 洲 区 


一 布 里 洲 区 允许 q 的 数目 : GE = N 


a 


对 应 一 个 q AARIN: 一 又 声学 波 和 一 又 光学 波 。 忌 的 格 站 数目 为 2N。 


1 


м M =m: а = ИИ? aq’) 
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2 XCH003_017 | 
o н) 0 
т 


一 一 两 种 色散 关系 如 图 XCH003_017 所 示 вые O T g 
ЕК В (q — 0, 4>>a)!5B> F: 当 q 一 0， 


sin = Е , oz о), 一 一 5—5 НЕК. 


Q03 03 002 质量 相同 两 种 原子 形成 一 维 双 原 子 链 ， 最 近邻 原子 间 的 力 常数 交错 等 于 8 =c 和 
В, =10c ， 并 且 最 近邻 的 间距 a /2 , 


D 求 出 色散 关系 和 分 析 计 算 4 = 0, q = 一 处 格 波 的 频率 值 


2) 大 致 国 出 色散 天 系 图 。 XCH003 018 : : 
— 7 Кана 

=) XCH003 018 所 示 , 设 蓝 色 标记 的 原子 位 : : \ 

pe 如 图 _018 所 示 , 设 监 色 标记 的 尿 可 位 Bo 22. і оа { Se А 
Ó+ 20-1, 2+1, 20+3 • Я | : : 


红色 标记 原子 位 于 2n， 2n+2， 2+4 see 
м 55 20 个 原子 和 第 2n + 1 个 原 李 的 运动 万 程 : 


2n-3 2n-] 2п+] 2n 十 3 


ті, = (В + р, ) 4, + 2,0,1 + В, 


Е 一 一 体系 NN 个 原 胞 ， 有 23 个 独立 的 方程 
ти, = (06, +0), +В, +, i 


EE E 


= А 
м 方程 解 的 形式 : Tier 全 


上 = Бе 


， 将 其 带 回 到 运动 万 程 得 到 : 
EIER 
Ge Е 
-mæ A = (Ве? + pe °? )B-(P +6 )A pr › ДВ, 2 
| m 


A i. 
-moB = (Ве 2 + Ве? )A-(A + B)B 


1 P: 
(et + et — а)А- (ae? +e ? )B=0 


.1 
—i—aq 


.1 
(ae 2 + ае? )A-(@ +o- )B=0 
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A A 
2 2 2 2 1794 2 71594 
m saen аьа |(@ tO, -@), —(е” +e? J 
ZA. В Е ЗЕ ВУ, АЗЫ: | =0 
一 :一 09 i—aq 
(we ? +@e2 ), —(@ +o- а) 


d И! 1 
(o + 05 -o Y — (о e? E? аде 21) (ае E + айе?) = () 


C 10c 
3 В =c В, =10с, = а =>, o = 一 =10@ 代入 得 到 
m m 


(lot -o ) -201010 jot, cos aq = 0 


XCH003_ 019 (1) 
解 得 : oi = (11+ )20созда +101) de 


一 一 网 种 色散 天 系 


q=0: oi = (l+ 121): E - 224, 
o = 0 

о, = )20@, 
oi = Dei 


色散 关系 如 图 XCH003 019 所 示 。 


Л 
= oi = œ (11+ )81): 


Q03_03_003 计算 一 维 单 原 村 链 的 频率 分 布 钢 数 p(@) 


pe ЕВА ВЕК L= Na 


2л 2л Na 
) =— xh, 5288 =—, ХЕ 一 一 
ВИЕ q e X 个 波 矢 的 宽度 : т 大 E Е 

Na ' — 
dq 间隔 内 的 状态 数 : SE , IN To, œ 取 相 同 值 
人 
27 
48 . 

_ 维 单 原子 链 色 散 关 系 ;w2 = "an E 
Sw, = |25, o = sin(™) 


两 边 微 分 得 到 do = o em )dg 
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2 
aq @  、 a aq 
将 cos(- 一 ) = |] —— de = 0. —cos(—)d 
É dee | — x BE 
let – о? dq, п s És 
a 


ШУЛ = 2 x МСС do 


2л 2л a et -0° 


— В 2N 
频率 分 布 函数 p(@) = < 一 
NA 


o, -o 


ot, — O 


003 03 004 设 三 维 晶 格 的 光学 振动 在 g = 0 附近 的 长 波 极 限 有 : 0(9)=@,- Аа’ 


á — (9 -@)"”” mee 
证 明 : 频率 分 布 函数 (о) = < 4л 2 一 00 — 0 
0 四 > O, 
оде Eš = pm V 
m Е ДВЈ 3 
(27) 


y 
dq 间隔 内 的 状态 数 : KS ENEE 


1 
Wold) = о, — Aq 两 边 微分 得 到 do(q) = -2А404, dq = -5 11989) 
q 


、 V 
o, 一 中 代入 — 474 dq 


1 
" (2л) 


y 
4ng а = ees (0, 一 о)? do(q) 


l 
Š dq YP (g) 和 0g 


所 以 f= осо 


Zoo, (@-0) ”为 虚数 ， 有 /(@)=0 


级 波 


Q03_04_001 写 出 一 维 近 自由 电子 近似 ， 第 n 个 能 带 (n=1,2,3) 中 ， 简 约 波 矢 k = 
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XCH004 006 Т 
N r. E (k)| 


22182 O 2886: К 
а 


а а а 
м 一 维 近 自由 电气 近似 ， 用 人 简约 波 和 天 表示 的 波 瑞 数 
STAR 
идее "e: "Ze, т a 
—(k+— Sak | 
Re kaiaspa A 0 ] ia E 1 ый 
第 п TBErp 4: w, (х) = ее =e “1 
г у 
如 图 XCH004 006 所 示 。 
ЕЕ: т=0, у?) у" 
L 
“ВЕТ: m 1 (х) . i dén ee 
”个 能 市 : = — |, = = , — 
SR ES г Wa р 
А 1 Р 2л SEN E 
第 三 个 能 带 : m = ]. x) = — e *% 2a , x 
5 Gel ) a Zeit ) = e 
003_04 002 电气 在 周期 场 中 的 势能 负数 : 
uer [5° (хиа)? ] na —b < x <na +b 
V(x)= u Ba=4b, ое. 
" (n—-l)a+b<x<na-b 


田 出 此 势能 曲线 ， 并 计算 势能 的 平均 值 ; 
2) 用 近 目 由 电子 模型 ， 计 算 晶 体 的 第 一 个 和 第 二 个 带 阶 宽度。 
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mw 25 8СЕ0 2008 XCH004 049 所 示 。 


XCH004 049 


V(x) a=4b 


-О G we e 
от 8% а д ЗА 
q — g Si SI Së "E wë 
= I = я E = + ZS 
ZS" L + =Ë 
= = = я 
— — — м 


| | ` 
势能 的 平均 值 : V = [5 еу (х) еа 
r 


У = № J re male муен 


s eh 2 2 — а’ 2 
V =——то |(b -éE dE, V =— то 
E | CC Wë = 


住 近 目 由 电子 近似 模型 中 ， 势 能 负数 的 第 n ЧЕН ЖЗ 


V(n)= 2 [е WEE ‚ k'=k+ aP 
a a 


Уи) = [е етуда 


BVE) = то? ~ Z) << +р 


b 


pat f e сто -E dE, Уо) 0 Le «о ewe 


ENEE 


SES 
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та? b À O 
V, == | e "(Eë 


—b 


2a 


PIANE- 1 978 : 


PAB “т: 


Ё л ein 


EEN 


003_04 003 — 4 ЕВЕ E CIR, УБЛ а ВУЛ 


1) и, (x) = sin” z 
a 


2) и) = ENEE ma) 


3) ЕЕ 
а 


二 一 00 


4) Wi(X) = > f(x 一 1a)， 求 电子 在 这 
l 

= RETZE yF + R )=e**y(7) 

一 维 情 形 etc + na) = e 


1) 电子 的 波 函数 : у, (х) in z 
a 


х+а 


и, (x +a)=sln 


2) 电子 的 波 函 数 : р(х) = > (—i)” f(x- та) 


(x+ a) = CD" Ets te Dei 


inka 


z =-—sin_z, Blees и, (x)= e" ya) 


m= 一 00 


= С’ оса) = ір (о) 


ВТШ e=; ы 
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2а 


р(х), у(х+а) =е 


У" У (т Dei 
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3) ВУ: а s S D) 
a a 


4) 电子 的 波 函 数 : ER f(x = la) 


/三 一 oo 


ича) = У la Del У Ухта) = у(х), & e" =1 k=0 
Q03 04 004 用 紧 束 缚 近似 求 出 面 心 立方 晶 格 和 体 心 立方 唱 格 s (Sa НЕМАН. 


只 计 入 最 近邻 格 点 原子 的 相互 作用 时 , s 态 原子 能 级 ， 
相对 应 的 能 带 Е" (k) 函数 可 以 表示 为 


Eis -J= XIR" 


R, =Nearest 


F E 
a = e в 


面 心 立方 晶 格 如 图 ХСН_001_007 所 示 。 任 意 选 取 一 个 格 Е № £ Sa 
ANR Ro : „у ai W pee a RULL 


. 
w... 
ag 
ant 
E af aen fl 
РП 
sst 
шева" 
ЫЫ 


В 12 “5507806, RUAN 


а ао b а 4 |а o 2 
2 2 2 2 2 2 
а ао lo а а |а o -4 
2 2 2 2 2 2 
а а o b 4 |а o 4 
2 2 2 2 2 2 
а а o у я а |а o -2 
2 2 2 2 2 2 


SR SEA 12 МЕЛ E (k)= e, —-J, – Y J(R ye TH 


К, =М№ агея 


s 原子 态 波 函数 具有 球 对 称 性 : Л = (А) = |o” (é RE Kë ei LE AE 


Ers, bah У eh, 将 及 =i +J +0k 代入 进行 计算 。 


R,=Nearest 
ef = a T d- а- T a 
Е.В, (ЕАК ЈК elef, Е.В, = (k, +k,) 


.a .a .a 
и Pko) —i—k, SCH 
Е =e е 


— ER 一 一 类 似 的 表示 共有 12 项 
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~ k 
经 过 化 简 得 到 : Е (К) =, – Ј, ER 


体 心 立 万 格子 如 图 ХСН 001 003 ron, Cep "ME, 
有 8 5507806, BUAN 


a a a a a a 

2 У. 2 2 2 

a a a a a a 

ГИ E ПИ: 

а а а’ a a a 

2 2 J F2 J 

a a a a a a 

j Í 2 2 2 i 2 ý 2 SCHOOL 003 


R, = 2 ++ kS s BERAE Ese, -J DR)e 


2 2 R. = Nearest 
s 原子 态 波 函 数 具有 球 对 称 性 : Л = ЛА) = fo (ë - ВО) E el lé 


Е*(Е)==-Л-Л У ей" 


R,=Nearest 
3 К. п j. x 7 + 一 E 代入 进行 计算 。 
К.Ю (+, +k) Сај). С. = (k, +k, +k.) 


=k) Е. SG в k, 28 Sk, ka ka ka ka ka ka 
2 =e 2e 2 e j 2 Z —i 


ER 


一 一 类 似 的 表示 共有 12 项 
ka 


经 过 化 简 后 得 到 : ЕК) ==, - J, 


Q03_04_005 A-D- ERS, 9-5-8 Ба, AKE L = Na 

1) 用 紧 束 缚 近似 方法 求 出 与 原子 s WARINER E" (k) R 

2) ЖЫЯ GE ЗЕЕ ВУЛ 

3) 如 每 个 原子 s 态 中 只 有 一 个 电子 ， 计 算 了 = 0 天 时 的 费 密 能 级 鼠 z 和 Е, 处 的 能 态 密度 。 
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mw 只 计 入 最 近邻 格 点 原子 的 相互 作用 时 ，s 态 原 子 能 级 相对 应 的 能 带 £*(k) 函数 可 以 表示 为 


Е*(®)==.-Л- XJR e" 一 一 任意 选取 一 个 格 点 为 原点 。 


R,=Nearest 


s 原子 态 波 因数 具有 球 对 称 性 : Е" (k) = E, =d = У, e ik R, 


R,=Nearest 


a 


有 两 个 最 近邻 的 格 点 ， 其 坐标 为 | 


a 


КЛЕ’()=г.-Л- УЛ )е* 188]: ЕЮ = є, -JJ (e +e te) 


R,=Nearest 
ВЕ 00%: E'(k)= z£ -—J,-2J coska 


一 维 情形 下 的 能 态 密度 : E(k) =£, —J,-2J coska, аЕ°(К) = (Goal, sinka)dk 


coska E sin ka = 本 < 
2J, 2J, 
АЕ“ (k) = 2а7 му dk, dE*(k)=2aJ гар dk 
| 2J | 2J 
1 1 


т EN 


а 4J? -(Е°() £, +J 


对 于 一 维 格 子 , МКЛ +k and -大 具有 相同 的 能 量 ， 此 外 考虑 到 电气 自 旋 有 2 种 取向 ,因此 在 dk 区 
间 的 状态 数 : 


СІ За ее l С о 
2л л \4Ј2 -(Е°() є, +J) 
dZ 2N 
аЕ (к) eil LEO +J) 
总 的 电子 数 NN = jx EI) 一 一 Ep E; (k) = є, – J, -2J coska| ,=6,— J -2 


Wi 


-| 2N 


— — —  _akE:'(k) 
8 AJAJ? - (E: (k) e+) 
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Ep 


2 


Ер 227, E Hie + 
2J, 


dE°(k)=1 


E'(k)-£ +J А 2 
e ава. Leeder: 
2J, zl é 
ab 
2 агсѕіп Ш) 
1 Er 
0 0 
2J, 2J 2 j. 
费 密 能 级 : E, —e-A 
mM A 0 N 2N 
Т=0 К NOS Pk: Е. = є -Ј —— ҢА N(E)= 


л \АЈ (E-E, E OR 


Е E? DESEE : МЕ) = 
IT 


1 


SE 
E (К) = Е,(0) – 
2m 


‚ m =0.18 т 


003 04 006 68% : j 


= 0.06 т 


HP E (0) 为 能 带 1 的 带 顶 ， E,(k,) 为 能 带 2 Ву, 55888875: Е (0)- Е, (К) = 0.1 eV 


XCH004 050 


E(k), 


D'ënn, GE 1 中 的 部 分 电子 转移 到 能 带 2 中 ， 而 在 能 E(k) 4 
带 1 РБ", WAG T = 0 K 时 的 费 密 能 级 。 


e 半 金 属 的 能 带 1 和 能 带 2 如 图 XCH004_050 所 示 。 


Ant еб п ЕЕ — 
DG rn 1 ВЈВЕ 27 N (E) 2 пеи Е ZIL o 

IN Zen [EO - Е Fee 
MI ët 代入 得 到 

m 


Vv,E|=h)2[E (0) - E (&)]/т, 
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ом 
(27) h)2[E (0) Em 
27 Am, > — 
Моту т)? ) Е. (0) - E (k) 


eh 能 带 2 的 和 ЕЕ : 


М, (Е) = оту! EZ УЕ) Е, 


"ër ege, «зия "em, aan, DEFEN, A1 中 的 
电子 填充 到 能 带 2 中 ， 满 足 | N (E)dE = | М,(Е)аЕ 


Ез ско) 


аяу" E 2)E (0) - Е(ЮаЕ = | Cy 2) E,(k)- E,(k)dE 


N (E) 


-m? [E (0 -E (WP| =m, [Е (k) - E,(k,)Ë 


Ep S, 
т [E (0)- Е] =m,[E, — E,(ko)] 


m E (0) +m E, (a) 


m +m, 


Ë= 


一 一 将 mi = 0.18 т, m, = 0.06 т 0 E (0) — E.(k,) = 0.1 eV 代入 得 到 : 


E, = E,(k,) +0.075 eV 


Q03_04_007 设 有 二 维 正方 晶 格 ， 晶 体 势 场 为 : U(x,y) = 一 4U cos sien 
用 近 自由 电子 近似 的 微 扰 论 ， 近 似 求 出 在 布 里 济 顶 角 (C, nemen, 


= 晶体 布 里 洲 顶 角 (D - Е, = 2; 
在 近 自由 电子 近似 模型 中 ， 势 能 函数 的 第 n 个 传 里 叶 系数 


V(n)= — [ебзуфае, E=F-R,, а-аа, Е =G, 
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27, 27, 127 A 
U(x, у) =-Ц(е “ +e ° (е +e ° ), Жх=па+&, y=n,a+¿š, A 


SIE ER ZZ (a+) (пана) 
po ^^ e ° ве ° 


Ul é) te 


HEWA: 天 = 二 大 + 二 大 ， CG Fh hye Ge eg 
a a 
G, =} —b, 
1 49 Cie As Ce r Ee 
Tä не ее, 
0 0 
1 “° "Ze т рл 27а 274275) 
= | Ое ене "Wer re" dë ЧЕ, 
0 0 
1 47 A. CA 
-— | fI-U(e °” +e ° ` +D|22 22, 
0 0 
V, =-U 
à Л п 人 ZIN 
布 里 渊 顶 角 (一 , 一 ) 处 的 能 阶 : Е, = 2U 
a а 
2 
Q03 04 008 限制 在 边 长 为 工 的 正方 形 中 的 Y 个 电子 ， 电 子 的 能 量 关 Е = —(®, +К,) 


1) КАЕ 
2) КЕ ЖЕ = ВУ НЕЕ 


h° 2mE 
e E= ce 对 于 给 定 的 能 量 ， 方 程 在 波 矢 空间 是 一 个 贺 。 


L 
k = Le He? 
(Е к 空间 ， 单 位 面积 内 的 状态 数 : 2 т) 
2т [2 ml 
ке Pal ААА | к’, 4 = Е 
>É = E 的 圆 内 的 状态 数 : 2 т)? л SS 


2 
SES E 2) E+dE 之 间 的 状态 数 : dZ = ge 
Л 
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SE > E+dE 电子 的 数目 : dN = N(E)f(E)dE , dN = 


SE mL 
绝对 零度 T=0 时 : N= dE = EL 
Ka m: “ 


Ву Е МУЖЕ: Е, 


x m, 2 
2 k? 2 2 ] k? k? k? 
F- 3 E(k) = Е, r A ота 2р 
m m, m, 2 “(E E.) m. m, m, 
h 


这 是 k 2188) 179890752, На, c 分 别 为 


SE b= CR SI c= е и 


L ИС h h2 


ВЕНЕ k 空间 的 体积 Q， = = abc 
k 空间 的 状态 密度 20 F ) ， 椭 球 内 的 状态 数 : =x = j 了 rm m) P E EI 


ен <? (m,m, m,) ° (E -E,) dE 
Z 


x “y Z 


N(E)= 2 3/2 SE E Е 9 


т.т m, 


2 
003 05 001 设 一 维 晶 体 的 电子 能 种 可 以 写成 : ER і 


($ -coska +20052), 式 中 а 为 晶 


格 常 数 。 计 算 1) ВЕРНУ; сен 5 7 а E 带 顶部 电子 的 
AM Ае, 


= 1) 能 带 底 部 : k=0, Е(0)=0 


2 2 
28 Pë, EL 6080) E= e 
a a ma 8 8 а та 
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AL Ett PP Е 
So AE = E: e D BUS 
] dE | 1. 
2) 电子 在 波 矢 的 状态 时 的 速度 : УСК) = ~ v(k) = LE ka = —sin 2ka) 
dk ma 4 

2 
3) 由 Я. gl gd (a° соза Zu cos2ka) 
т* = — 


coska — ei 


能 带 抵 部 电子 的 有 效 质量 : k=0, m*=2m 


能 区 顶部 电子 的 有 效 质量 : КТ, m= Sm 


a 


Ре KU PK 


Q03 05 002 285: E(k)= ， 外 加 磁场 в 相对 于 椭 球 主轴 方 


2m 2m, m, 


向 余弦 为 &, P, у 
1) 写 出 电子 的 准 经 典 运 动 万 程 


2) 证 明 电子 绕 磁场 回转 频率 为 : O= 一 ， 
m 


dk = a 
= 恒定 磁场 中 电子 运动 的 基本 方程 : =—qv(k)x B 
B= В(ка +k, + k.y) 
FB DIS : DÉI Z V, E(k) 


LU WU Kk 
十 一 一 一 十 一 一 一 


2m, 2m, 2m, 


电子 能 量 : E(k) = 


2 2 2 
GE 
ОК, ОК, Ok, m, m, m, 
电子 速度 : =" Es EE e — А 
m, m, m, 
dk 


将 电子 速度 和 磁感应 强度 代入 电子 运 运动 方程 : А. = 4700) х8, ЮВА xk, = k, ЖЖ 
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2 ap DË + £) x (kæ +k, B+k,y)} 
dt m, m, 
dk, k k dk, k k 
— = —qB(—y -— — +qB(—y-— p) = 0 
了 qB( d wä S BS? ке 
N dk, k dk, k k 
运动 方程 : ap a-—y), E у) = 0 
q“ m, т, dt m, m, 
dk, _ k dk, k k 
-qB — а -一 +9gB( 一 一 CQ)=0 
T Bip- a) rann: La) 
Sk =ke”, k, = Ке, k, = Ке!“ 
iok? + 487 ро 980 o 0 
т dée 
代入 运动 方程 得 到 : iok? + 32 _ 27 k? =0 
3 1 
en E е 0 
т] т, 
iœ 487 _9ВВ 
т m 
= b | В 
ко, ко, КОНЕ, АВА: LÉI io ЧТ“ |0 
m; dée 
qB ва ©, 
m; mM, 
iw 987 _qbp 
M, ДЕ 
2 2 2 
qBy AE T E 
m, m, m,m, m,m, m,m, 
qBp qba 
m; т, 


oO=0 无 意义 ， 因 此 旋转 频 座 : 


2 2 2 
та +m, p° +my 


@=qB 
ui e 
— E Rms | АДЕ | 
т* то +m, p +my 
REVISED TIME: 05-9-16 - 30 - 
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Q03 06 001 在 低温 下 金属 钾 的 摩尔 热 容 量 的 实验 结果 可 写成 : C = 2.08T+2.577T” mJ /mol:K。 
如 果 一 个 摩尔 的 金属 钊 有 N = 6x10” 个 电子 ， 求 钾 的 费 米 温度 7; 和 德 拜 温度 Os 


k T 
一 摩 泵 的 电 李 对 热 容 的 页 献 : Cy E, 
与 实验 结果 比较 得 到 ; N. E = = TE 210 )к, = 2.08х10°Т J/mol- К 
3/20 Kaes S 0 7 E? 2 ЕТ, В . 
Zk, 
费 米 温度 : T =N— 一 -38 =19624 К 
"SP: Г, 2x2.08x103 
_ 121“ МК, 
根据 德 拜 定律 : C, -2 Lu 
о, 
与 实验 结果 比较 得 到 |: SS — Еч =2.37x10 7 J/mol- К 
12 МЕ 
ее. @ (в 3 OI E 
ВРШЕ: Өр = (103) 


Q03 06 002 15 М “885-29618)885-5, IRN У, WBE T = ОК 时 


1) 每 个 电子 的 平均 能 量 U = E, 


Bä 


Së 
2) ЕЕ BJ Ges pV = a 


2 
= 金属 中 自由 电子 的 能 态 密度 : N(E)= datt 7 


1 ВЕР. 
T=0K 时 ， 费 米 分 布 国 数 : WH | ғ) 
0 (Е > Е.) 
8 [ЕМ(Е) f(E)dE 
每 个 电子 的 平均 能 量 : = 


— | = 2т = 2 2m 5/2 
=— | 4V(—) E EdE, U =—4arV (1P? Е? 
N | Ст) ev С i 


属 中 的 电子 总 数 : N = [N(E) f (E)dE , N= r 4 SE eene äer "EI 


2 м: 
EN RAU = ат ach 一 )3/2 五 0 得到: ОЕ, 
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nN 2 = = = 2 一 一 2 = 
将 电子 气 看 作 是 理想 气体 ， oR p= тп, p=——U s 


Q03 07 001 InSb ESANS т, = 0.015", ГЕН = =18, ва = 0.6479 ит, Tr 


3) MS e lge, 1852/5879 2 ia) АЕ АЛЕН, 28856 Жем 207)) ? 


а т* q° 0.015 тд“ à 
w BRAE: e Ee k w e EE о E, = 6.3х10 eV 
(4ле) = (2h° °) (18) (4xe,) (2h) 
Arche, 18 4zh'e 18 
т*а” 0.015 та’ 0.015 


基 访 的 轨道 半径 : а = 
BSRR SAEZ RERE, RARS: d = 2а =124.8 nm 


施主 浓度 : n == 5.1x10° /cm 
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量 和 单位 丛书 (15) 


固体 物理 学 的 量 和 单位 


E. КА SS Aë 


计 # 出 版 zt 
1 5 8 3 +45 K 


ТТФ ЛА Ва 5) 
ач Cr 


= ия {а 


计量 出 版 入 条 版 


CERA EDITE) 
ВЕ ЕЕ ER 
Ят ДЕЗЕ ТЕТЕ ТТ НЕ ЛБЕ 


-t 
开本 тат x 1092 1/32 НИЕ 7/8 
字数 17 千 字 DS 1 一 31 006 
1983:F 11 F t — EE. 1983 и EE RI 


z = ES 15210-282 
GIE, 


я в 


为 了 贯彻 1981 年 了 月 14 日 经 国务 院 批 准 的 、 宙 中 国 国际 
单位 制 推行 爱 员 会 颁布 的 名 中 华人 民 共 和 和 国 计 量 单位 各 称 与 
УЖ САН) №, “全国 基 和 单位 标准 化 技术 委员 会 "提出 
ТЕН 项 国家 Ж + (Е 983100, 083101 及 
GB3102,1—13) ,并 已 于 1982 年 5 月 至 了 月 先后 经 国家 标准 
局 批准 发 布 【1983 年 了 月 1 日 起 实施 )。， 我 们 现在 组 织 上 还 国 
3 F +Ë 6 AA g TRACE НЦ А ВУ, gb E EE 
研究 .文化 教育 、 新 闻 出 版 、 国 防 建 设 ， 国 内 外 贸易 、 工 农业 
生产 .经 济 管理 及 政府 机 关 人 员 使 用 参考 ， 

AE AE AA AR ER REAG y ЛЖ ea 112 fe 4 SI ARE, 


Ki 


VE EE EE EE 
1982 年 12 月 


日 # 


e 


— = kas ва 办 { ] ) 
a ЕЕ 


— 
mm. 
m— 


-GB 3102,13—82 的 制定 过 程 ， е, 


、 国 际 标 准 ISO 31/13—1981 (E) вея мнне L59) 


mi. СВ 3102. 13—82 与 ISO 31/13 的 比较 s... (B) 


JL. 


і H] GB3102,13—82 W ESTE Pr ВА АЩ eree (10) 


fit + 向 (16) 


СВ 3102,13—82 Fr 31 10) PE № Bu HR, 
i. Ti Е. Н S ess HS Ча ное феи nra виа парада (16) 


D 


一 、 引 


国家 标准 GB 3102 .13 一 -8z& 回 址 物 迎 学 鸣 如 和 单位 六 dr 
已 发 布 , 自 1983 年 7 月 1 日 起 实施 .本 国家 标准 是 目前 已 经 制 
定 的 有 关 量 和 单位 的 一 系 别 国家 标准 中 的 一 个 。 作 为 技术 法 
ПЕРЕ ВНЕ, А В Е И ТЕ Е ЈА 
些 标 准 ， 而 且 ， 根 据 国 家 出 版 局 和 中 国 国际 单位 制 推行 委员 
会 的 文件 规定 ， 邻 后 出 版 物 中 也 必须 采纳 这 些 国 家 标准 。 不 
仅 如 此 ， 由 于 这 些 国家 标准 规定 了 各 个 科学 技术 领域 的 最 重 
要 、 最 基本 的 物理 蕴 和 单位 ， 科 技工 作者 、 教 育 工作 者 、 企 
业 管 理 人 员 等 扩 乎 每 天 者 要 过 到 这 些 量 和 单位 : 几乎 每 本 科 
技 著作 和 教科 着， 每 篇 科技 论文 中 都 会 出 项 这 些 量 和 单位 。 
因此 ， 国 家 标准 的 贯彻 实施 是 与 我 们 给 个 人 都 有 关 的 一 件 
事 。 由 此 可 网 ， 这 一 系列 国家 标准 的 制定 和 贯 币 ， 不 仅 是 峡 
民 经 济 发 展 和 科学 技术 发 展 的 需要 ,而 且 有 助 于 人 们 学 习 科 
学 技术 ， 进 行 科学 研究 ， 开 展 技术 工作 ， 有 利于 节约 时 记 ， 
提高 工作 效率 。 


二 、GB3102 ,13 一 82 的 抽 定 过 程 


GB3102,13 一 82 由 全 国 量 和 单位 标准 化 技术 委员 会 党 八 
分 委员 会 提出 。 在 制订 过 程 中 ， 曾 经 向 全 国 100 ЖАН 
Ski, Sun Ze SI eng, 724198142 
VARER 2 Л EE OK ЕВА 
Ra, ЛЕЖА, ЗЕТА Е ААТ ERI DEH УИ 
НО Е šB PL Danze, УЕ ГАН, АНИ 


d 


风 已 经 反正 在 景 后 的 定稿 中 . 

在 制定 国家 称 准 的 过 程 中 ， 遵 得 了 以 上 下 几 条 主要 原则 ， 

CO RMN g eHh 中 国 图 Es АА У mil 48: 2 Д 2 
颁布 的 中华 人民 共 和 国 计 量 单位 名 称 与 符号 方 党 (试行 )» 
该 方案 是 以 国际 单位 制 为 基础 的 ， 

(2) 在 内 容 上 ， 例 面 及 用 国际 标准 化 和 组织 (The Inter- 
national Organization for Standardization, 150) “Е. 
单位 . 符 号 、 换 算 系 数 和 换算 表 技 术 委 员 会 ”提出 的 1SD317 
13 一 1981tE)( 第 二 版 )”《 固 体 物 理学 的 量 帮 单位》{&Quant- 
ities апа Units of Solid State Physics> 3 ДА. 

国务 院 1977 mon 《中 华人 人 民 共 和 国 计 量 管理 条 例 
试行) 规定 。 “对 国际 上 通用 的 标准 和 国外 先进 标准 ， 要 
认真 研究 ， 积 极 来 用 ”。 ` 

当 令 托 界 上 ， 各 国之 间 的 经 济 台 作 、 贸 易 往 来 、 文 化 交 
流 日 盐 增 多 。 科 学 技术 没有 国界 。 各 国之 间 交 换 出 版 物 ， 召 
开国 际 性 学 术 会 议 ， 科技 人 员 互 访 进 行 学 术 奖 流 ， 已 经 成 为 
科学 按 术 发 展 的 一 个 必 不 可 少 的 条 件 。 监 于 国际 标 淮 ISO31 
/13—1981(EXJE 27 久 国 家 的 ISO 成 员 机 构 ( 和 包括 在 固体 物 
理学 领域 领先 的 美国 、 苏 联 、 英 国 、 西 德 、 法 图 ) ga, 
而 有 我 国 所 已 经 参加 了 国际 标 礁 化 组 织 (ISO) ,因此 ,我 国 的 
国家 标 淮 积极 邢 采 用 了 相应 的 国际 标准 . 

《3》 与 现行 上 级 、 同 级 有 关 标准 рН. Иа 
标准 应 读 协 调 一 致 。 本 国家 标准 的 制定 ,充分 考虑 了 GB3100 
一 82 «ВБА ВЕБЕ Е», GB3101—82 «Е. МР 2р 
号 的 一 般 原 则 光 中 的 有 关 规 定 以 下 GB 3102 ЕЯ 
ЖЕНУ. 

f ËL р НЕА, В 
责 制 定 本 国家 标 椎 的 第 八 分 委员 会 成 立 利 开展 工作 最 晚 。 在 


š 


СВ 3102 系列 13а ЖЕ, RG ple g Em? 
Нес СУ 15021 系列 国际 祭 淮 的 次 序 相 国 ) , НИ, H 
bb ba E EE J ABB AEREA AES 
sr ИЕ ИЯ Е p В НИ it kr, ВЕЛ ПРАВ zi: 

Са) 适当 考虑 我 国 现存 的 传统 习 屠 。 在 本 国家 标准 中 ， 
ZARREK pi alattice” 3х e DU ET Тр x RE 
者 «асе» 这 个 羔 交 物理 名 启 的 中 文 衣 名 上 。 同体 Bomi 
Remin, “lattice” (ing SD RA “APE” 
和 «ДА Sit, ИН, SEHR. SSES SMS Е 
更 为 朵 切 的 问题 ， 长 期 洛 有 得 条 统一 的 或 者 会 从 的 2 总。 台 
АТ ПЕ Spo, ТЕ ob" Dech: nii F 
ñu hun. 25 E LR пай ль. 
| Gr HERR EL FOB 49, a TEFEN А Ўр 
ами, АВА 名 词 念 使 学 避 理 解 这 个 
ЕАО ЛАВА S Liias mE 1 TIU aA in 
BF, ANA вар", ан: ВАН ANE 
CH 

我 同 笠 学 家 历来 重视 ЕЯ” , Zei ën 2618] #E 
И EHEER ЕНВД ЕР РМ 
ЯН. ТЕЖ ЯН БЕ: ВНЕ tui pa НУ РИН ПЕ 
J. 

得 旺 ， 下 于 科学 赂 念 的 复杂 竹 、 深 刻 性 科 拥 各 证， 用 一 
А р Ва р аА ЕЕ БЕН МАЛАЕ ЯЯ ЯА В 
М. х, ЕР НАТ ФЕ НО EL 帮助 
F. НОВ di 者 的 ATF РИН. ¿xu SE АЈ TER 
ЯНВ М, MEGS RAL 本 以 证 只 
ZB “А” ПЕ. 


基于 这 种 认识 ， 标 浴 选 用 “点 Е” ЖЕ Ч” gr № 
称 ， 并 且 . 在 引言 中 特意 声明 它们 十 等 价 的 ， 其 意图 巧 不想 贸 
然 否 定 它们 之 中 的 任 伍 一 个 ， 肯 前 也 不 推荐 使 用 其 中 的 哪 一 
№. MASS Erol, ЧР И “рН” Ger 
PPE “lattice” АВЕС: LRA E ЯҢ th w iy tE 
用 .同时 并 列 这 两 个 名 称 的 作法 希望 能 够 得 到 同 行 们 的 认 
п], | 
另 一 处 是 本 国家 标准 的 13 一 29 项 中 的 5 个 量 。 在 国际 标准 
ISO31/13 一 1981(E){ 英文 版 】 的 13 一 29 ЛА ‚5 ЕН 
他称 是 “electron number density” SS. 我们 斌 为 , |ium- 
ber density ”《【 数 密度 ) 作为 单位 体积 内 粒子 数 的 名 称 是 
科学 的 ， 昌 前 国际 .上 比较 常见 的 相应 名称 是 “concentration” 
СПС. Кіне, «Introduction to solid state physics? ) 2 
«density” (di N,W „Ashcroft and N D Mermin, «Solid 
state Physics ) , EHAR HARP XAR va Ei САПИН 
ЗИ Е СЕНЕ» ‚ ЗН <E El 
明教 程 >》 ， 方 傣 闭 和 陆 福 主 编 《 国 体 物 理学 》)? P oe? 
Сапа RAE 《固体 物理 学 》”)， 
yk F (concentration }7£GB3102,8-—8270 ISO31/8—1982 
(E) 中 出 现 ， 具 有 与 此 在 同 的 含意 和 单位 ， 那 e UL Pri 
中 某 种 成 分 的 物质 的 量 除 以 混合 物 的 体积 ， 单 位 是 摩尔 每 这 
Ж: Спю]/тз}, $ ЕЕ депѕіїу) 083102, 3—827113031/3 
—1982(E) LU 及 基 它 本 淮 中 出 现 , 意 为 质量 除 以 体积 ， 单 位 
Tv УЖ (kg/m), 但是， 这 个 系列 的 国际 标 惟 对 
Е “concentration” Я “density” БИ, BÆ 没有 统一 和 
пе 的 现 定 。 例如 ,在 ISO31/13 一 1982(E) 中 ,13 一 13 项 是 
¿spectral concentration of vibrational modes” Ce Dr ms 


ЗА ВЕ, нафик ОНУ Е), 13—170 “density 
d 


of states” (mei 35 Ш, concentration” ZJ “density” 
的 使 用 大 概 主要 还 是 根据 习惯 ， 固 此， 我们 在 13 一 29 项 中 ， 
对 5 个 量 的 中 文 名 称 并 列 选 用 “电子 浓度， 电子 数 密 度 ” 
=. 


=. НМ :1$5031/13—1981 (E) pi Ar т 


国际 标准 ISO 31/13 《固体 An Br k HPB y Rb 
标准 化 组 织 ISO 的 “ 量 Gin, Е, НАН 
委员 会 ”ISO/TC12 提出 , 第 一 版 于 1974 49 ВШ 27 个 成员 
图 通过 ,1975 年 由 150 在 瑞士 发 布 ; 第 二 版 直接 提交 1SO 大 
会 ， 于 1981 年 在 瑞士 发 布 ， 撤 溺 并 了 寂 代 了 第 一 版 . 第 二 版 只 
对 第 一 版 作 了 不 多 几 处 的 技术 性 修正 。 值 得 一 提 的 旦 ， 例 部 
13.2 项 的 单位 13—2 a“sreciprocal metre” ( “уж h E 
— R rR3S Tous Hi АУ metre to the power minus one” , 
Ея, А-П. 

ISO 31/13—1981(E НИЕ T 40 mei тра мен 
Be Se atb DON. АҢ, ЕАН ТЕЖЕ REEM, 

НУР Л, НУ СХ Z. Л, 32 ДЕ З] 
国体 物理 学 的 广泛 多 样 的 学 科 分 支 ， 丰 官 深 刻 的 科学 内 容 ， 
浩如烟海 的 文献 资料 ， 该 列 和 国际 标准 的 物理 量 似乎 远 远 林 
IESSE, 

我 们 经 过 研究 ， 认 为 这 上 几 十 个 量 比较 全 面 地 慨 括 了 国体 
РАТЕ SD dn E E, 

GEIER CIR EE НЬ О фа et 
Ф. БЕ гр EXATA a EECH 
例 之 比 《 一 个 缉 数 》 的 操作 的 一 个 完全 的 规定 (其中 一 个 实 
例 可 以 理解 为 读 呈 的 单位 》，。 因 此 ， 不 能 以 数值 ( 取 定 了 单 

$ 


位 》 ЕВ, TA АГАЕ, 

其 次 .TSD 31/13—1981(E) HEERA RAAE E SE 
EEIE а Ф ААТ ВА DOLAP RR M ХТ, 
А EE, Au AET AAE РЕЯ 
E EN EE A 15031/1232, АЕ 
数量 相当 不 少 ， 

我 们 选取 目前 国际 上 最 流行 的 网 体 物理 学 课 水 C, Kittel 
niroduction to Solid State Physics” tt Jär, #Æ— P 
BEE Teppe zm ps aR gsi EELEE 
ATER, PEREAT EE 4 ¿y dE fe 
Z, НУМ АО ОК ВЕ RE. DP. AxA: ЧЕНА 
的 物 开 最 作为 — en ORT ух РР Ma er, 

ар Apih, C.KittelBr3E “Introduction to So- 
(Gd State Physics” happen E ymi Bit, EERE 
国际 慰 准 总 经 规定 的 以 外 dk 57 A ВАР zm 
ІО ЗІЗ У 61 ЛЕ ЈОЛ Er Е О T 
AH H z bp P: situetural factor СЕН» , farm 
factor 【形式 因子 , absolute thermoelecectr power (% 对 
äs Aen. plasma frequency (F № F 7: Жи», 
piezoelectric strain constant СЕ, Curie con- 
stant ( EL IH pe ien mean field constant (平均 场 常 数 )， 
Knight shift (Z 421% hn. density of dislocation( й 
№), 

从 中 应 该 可 以 大 出 ,ISD 31/13 ЗЕНОН 


性 物理 学 中 最 重要 、 太 常见 的 晤 ， de ЧЕ РАЕН 
al ВЕД РЗ лы Е SE HE ЕТ, РЕ: А Д1 


zën? 是， 中 此 可 见 ， acte pain E fe EI, СИНА, Gë 
EENETI RR j CB M BR. ЕЗЕШ bp 
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列 入 的 提 一 个 量 并 不 比 某 些 来 列 和 的 量 更 重要 cb, mr Sr 
ZU A. ВО rei ERER EL S K I tt ish. Ee 
№, ЖЕГЕ 3838156606 Ежи 
58. | 
Брна — er Ru s t= Tiba tr, АА НУ 
ЯН. АННЕ НН ТЕМ, 1А ОХЕ M AE T 
Я, Ra, ЖЖ. 
ВЧ БІН, ЖЕНЕ nEn E 25 T — 

全 过程。 开始 时 ， 各 全 学 科 的 国际 性 组 织 都 试图 对 与 本 学 桂 
A АУЕ Е НЕ, Alip International Union of Pure 
and Applied Physics，IUPAP (国际 纯粹 与 应 用 均 理 联盟 ) 
TJ Symbols, Urits and Nomenclature Commission, SUN 
CRES 、 单 位 与 不 语 委 员 会 ) ВЯ Ею “Symbols, 

Units and Nomenclature in Physics” ( 作物 理学 中 的 符号 、 
МЕЖ» >, International Union of Pure and Appli- 
ed Chemistry, IUPAC¢ ЕЯ Eg 30 r Commi- 
ssion Í. 1 on Symbols, Terminology and Units, STU С 
= XA IEE ар ERA I 1) №24 == «The IUPAC Manual 
of Symbols and Terminology for Physicochemical Quanti- 
ties and Units” ( 《IUPAC 物理 化 学 如 与 单位 的 符号 与 术语 
=» ), International Electrotechnical Commission, IEC 
dE Me 3 REOR BAS) GE = м g IEC/TC 24 4H 
IEC/TC25, International Commission on Illumination, 

CIE СВ Ez 15 ,由 委员 会 ) 等 国 际 性 纽 织 也 必 表 了 与 本 学 科 
ЕВЕ ВЕК, 符号 与 昔 位 标准 化 方案 ， 在 这 些 标 
Ин, УН, ШЛА НЫЯ 
№50, АНА h ЭЕ РЕН 2, h BE ЕЕ ap 
Se Ru rE l J ER 


下 是 在 这 样 的 押 史 背景 上 , 周 际 标 准 化 组 织 〈ISO) Wu 
Ж Е М 2: ISO/TC12 负责 起 草 和 发 布 IS031 Жаркие. 
ЕЛ 1SO31 构成 涉及 备 个 科学 技术 领域 中 的 量 和 单位 的 全 面 
H k. 在 起 草 15031 各 个 国际 标准 的 过 程 中 ， 技 术 委 员 会 
ISO/TC12- 54A Dë EC Wd an Д 231677 e bunt ЕЯ Eu 
询 ， 标 淮 的 草案 根据 IS0 所 有 成 员 国 组 织 的 意见 进行 修订 ， 
并 需 征 得 多 数 成 员 国 的 壕 同 才能 发 表 , 记 以 ,这些 国际 标准 具 
有 很 高 的 科学 性 ， 普 适 性 和 权威 性 . 


四 、GB3102.,13 一 82 与 OQ31/13 芍 比较 


本 国家 标准 (GB 3102.13—82> EAR АННЕ 
标准 ISO 31/13 一 1981(E}， 内 在 很 少 几 处 做 了 了 一些 必要 的 更 
"E ВЯ, AL РЛ. 

‚НЕШЕ 

Wee ee 
We" 13 一 10.3 项 “ 德 拜 图 波 数 ”两 个 量 。 这 两 个 量 在 
科学 技术 中 很 少 出 现 。 国 内 出 版 的 固体 物理 学 著作 中 也 几乎 
PRA LATERE., AE, АНН: 13—10.1 “И” 
НЕ, ВЕЛЕ 8 Г. 

2. ЖЕ ХЕ 

Ш Ч ВЕНЕ, АЛЕ М НТН bp SC 69 
特点 的 前提 下 ， 尽 可 能 使 其 更 科学 、 更 合理 、 现 全 面 一 
些 ， 

5. RHENE 

将 150 31/13 一 1981(E) 的 13 一 29.1 项 “电子 浓度 ”的 符 
Sinn, mn" OD on, пм, Ba”? р 13—29,20 “<i Cp RE 
DOT “р, nos Bn,” WA Gp, рм, D” a EFIR АЈ 

Š 


注解 一 一 一般, 下 标 n 和 P 或 者 -和 + 用 来 分 别 表示 电子 和 
21997 ELE en, ЯИ п, 还 分 别 用 于 р-п 结 的 n 型 区 和 了 型 区 
中 的 电子 数 寄 度 ” 一 一 去 控 ， 并 加 上 如 下 的 注解 ，“ 下 标 N 
ЖР 分别 表 示 М 型 和 PP 弄 半 导体 ”. 

国际 标准 ISO 31/13—1981(E rhriHi, Tik gen Ei anze R 
ВЕНЫ, АП, ИЕ. в 
一 ， 同 一 个 字母 НРА ВЕ з на К ВЕ, ВКУС 
№, ЖК АТ Я]. В ЕЕ С КО al 
КРАЯ, ERRAR ERA., Н БАНЕ 
间 ， 第 二 ， 按 照 罕 号 规定 ，r, 宪 示 空 穴 浓 庶 。 但是， 要 ER 
ХЕ, m 还 可 以 用 来 表示 p-n йр p 型 区 的 电子 淡 底 ， 这 样 的 
规定 似 笠 不 很 合理, 也 不 符合 现 有 的 习惯 用 法 。 然 厕 ,这 种 情 
说 是 完全 可 以 避免 的 . 本 国家 标 崔 保留 了 ISO 31/13 中 电子 
И 0049-5 n ,但 是 与 ISO 31/13 不 同 ,字母 只 表示 电子 的 
МЕ, ЕН СРЕДЕ, SARE mr (可 以 
BH FAR) 表示 .下 标 N 和 P Wär НЕЕ 38 zu, 
ЕЖЕ ЕНЕР, НРАВА НЕ. 

ENEE a EK EECH 13—2.1,13—2.2, 
13—6.1,13—6,2, 13—13 等 项 中 并 列 选 用 了 两 外 中文 名 称 
CAREIA); 13 一 29 .1 村 29.5 项 中 也 并 列 选 用 了 两 个 中 文 
ФВ СФ ВЕТА ВЕ) , 侍 对 这 些 情况 ,标准 在 是 和 单位 琢 的 前 
mire a РИН, “ЖАНРЕ Ее, 
АЕ ОРУ Ар RAR, ВП” 。 这 个 申 
НЕ, ЖЕНИХ — A 32 
那 一 个 。 两 个 名 称 中 ， “KER” Е ча ©, а 
ВЕ” ЖЕ “ 数 密 度 ” 之 前 ， 这 并 不 反 它们 的 *#* 好 六 高 
ПЕ” В AAS”, RARAN eya” 而 已 ， 

从 目前 国内 出 版 的 一 些 固体 物理 学 著作 来 和 看， 本 国家 


Ў 


标 维 规定 的 4 项 59 个 量 是 因 体 物 由 学 全 最 证 亚 、 最 稍 息 的 
И T „ЕЛ КНУ 5 2 as ВНЕ F ban x 国 作 物理 学 》 为 
GIE EE TEE ГЕ D ik a 

Sc EL, Баа С Kittel o Introduction to So- 
fid State Physics FERAIT НИМ. EPt EM E 
ERa , КАД 50 TEAR dr A АБЕ БАЕН, 1% 
有 被 包括 的 大 约 有 接近 20 АЖ, Иа C O Kittel 的 书 求 要 
多 一 些 。 这 本 能 是 因为 这 本 书 的 篇 幅 统 长 、 涉 及 面 较 广 的 原 
DN, 


将 、 使 用 GB3102.13 一 82 应 该 注意 的 问题 


根据 国家 标准 总 局 国标 发 C19827 277 Е, EERI 
准 与 其 它 14 На КИ ЖАЙ, 1983427 НТН 8 
ЗЕ. 今后， AMIA An AAT Pa, HH k FD EE P£ 
тх Е, ‚ ESP Е A A Е р НЕ, T. e 
люн AERAR. ZC ee) raf SIE dën bi 
H. CERERI Rth AREE, НЕ 
BRR., Sit, Е SEAR E 2. 

Her, ин EITEAN g ak. E wi 
УЖ ВН ЛЖ В №. Hi. tinh -2,2 mag 
ARER, ВИН ЖЕ “С” НЕАБ Н “К”, 13—50 
关于 ХААА ОЯТ АО SS Stodi < 5202", Schi 
ШК) «НАТ. 13 一 11 项 关于 点 阵 振 动 【 品 格 振 动 )》 的 
ПАРЕА pS Ante CAD ug ¿Pu ü СП MiRo, 
ERHET ВО ГК, =S Er К ОВО S 
e SECH JH oo 的 , 13—19 20136 р Eks нам 
"ISS ST, ИЖ AJ БА Me Рори 

30 


№” . 13—25 Др” НЕК) ЧН”. 

ВЕН. Рем, rt МЕ hrs 
So Speis, 

1. ЖҒЕ 

ХЕ ISO 31/0 «э ри Неро ВУ JU 3 J MUD dia 
R EEE MAIRE РМ. KIDS Жк Aë 
13 一 30 项 ë B ZK A Тина ЕЛЕ И deng 
阶 张 最 ,但 是 它 在 甘 些 场合 应 用 时 只 是 标 其 。 本 国家 标准 并 
来 指明 宛 的 张 量 特性 、 也 没有 使 用 二 阶 张 景 符 导 ， 

其 的 名 称 中 放 在 方 括号 内 《rn DS ZE РЕНН BJ 
ЕЯ. | 

Е OI НЕЕ, А E; Er p St дан) 
М ДА ГР. ek dl EA E EE t Sr Eg 
D e kee VT, 这些 定 艾 只是 为 了 明确 无 误 地 识别 
НОТ Ш ПИ 9 АУН, ЗЕЕ, НР и 
А, р ГНА H МН: Е, РЕЯ BJ 25 H 
М. ,如 本 党 家 标 谁 中 的 13- 一 8,1 项 " 粒 - TERRE”, 138, 2i 
«Ву ГРАНИ и” ТЕ ТЕРРИ, ЩЕ, 
加 13 一 16,1 项 “青子 平均 自由 程 ”，13 一 16.2 项 "电子 平均 自 
Е” ‚13—21 а 与 b 之 闻 的 温差 电动 势 ", 13 一 30 项 
СЖ ЛА 07 Ж 13—37 28 БЕВА”, 
ПЕТНА У СТЕ 150 31/13 SE SERIES Ae tie 
并 不 在 基本 量 或 届 于 描述 日 常生 话 的 概念 。 没 有 对 它们 同时 
fa НЕ М. НУ КА РН 可 以 坦 艇 为 由 于 放 用 比较 广泛 等 原因 向 不 家 
ААВ РУНА У М, ЗАРА, НИНЕ Мар 
ТАТА КЙ, 

2. ETAS 

JT FB НУ ВЛА А НЕНА, 
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ën Di ET bla Ree ГЕССЕ, ПН ГР 
ZE ера LC HI e 80 tr Car LU АТР 25 
IC SEL "gt, Asaf ab ЕЕ НА ЕТЕ ur, Pn BU pr , > 
Zb, Däerf Е ke Ab T f r pk ЕВ RS: í Li CT НЕДА 
ЕН r Bl Br Jr л АЕ Ня, 不过， 这 种 性 号 上 的 
пр pT Нз воа. mm BR, Desen e. ИЯ 
有 关系 的 此 企 量 之 间 也 可 能 会 建立 起 新 的 联系 ， 从 而 使 这 种 
PREDAME, ТЕРЕТ MLA hEr As ЕВЕ Е 
AAR ры ИЕ Е ШТ ВУ. Яд, EEA, 10 
УРСС” ПЕ, “为 了 区 则 电子 和 离 
子 的 他 置 天 玫 ， 分 别 合 用 小 写 和 大 号 字母 。 " X s 13— 10 Til 
СС" ЕН, Ч] киа 
H ПУР Hk. АХ К АЫ, МЕЛ Р-Я 
Kier, ШК ЕН! РА А ier U” 13—30 
“А” п НЯН, “mi. mitt 
fz 7х. ” 13—35 УЖИН, “T. Е HIT KG 
УЕ. ЛЕ ВУ С, GT BT, P. (Hot 到 多 的 儿 个 
量 的 符号 发 生 溃 突 的 声 合 ， 世 可 以 根据 同样 的 原则 处理 。 竹 
时 可 天 用 呈 体 侍 母 和 普通 字母 来 融和 锡 冲 窗 ， 有 多 可 以 册 天 宕 
"МАТ, sk aki h S E hI CE K EE, Dr 
因此 引起 混 清 即 可 ， 

关于 符号 的 规定 ， 有 一 点 值得 注意 。 根 据 半 际 标 淮 ISO 
31/0 «6 FE. 单 亿 和 符号 的 基本 原则 3》 中 基于 在 印刷 符 昂 与 
Zi Cem nët, HR Л Е case zm, bp 
ЖАН CERIO DUR, MPRE CDe? 
РОЯ. БАРАН orl Say ЗН pa EB D e CH gr, {E 
SI ër ärem ЖА nen er ES 0 EI CH W], K Sr 
意 纪 正 的 ， 
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3。 关 于 单位 

本 国家 标 症 规定 的 物理 景 的 单 做 情况 比较 简单 与 SI 
< 国际 单位 市 SyYstime International d'Unit.s) ГГА 
ВЧЕРА АУ Нее, ВСР РГ Е ЭТ 并 用 的 单位 《由 于 它 
位 的 实际 蛋 要 性 或 者 由 于 它们 在 专门 领域 内 的 用 途 )》 Ж ВЕ, 
电 寺 伏特 еу ) 和 由 它 组 成 的 单位 ; 属于 可 以 暂时 与 SI 并 用 
НУ ЕСА) СЕ ЖАК, nm) 和 由 它 组 成 的 单 
位 ,本 国家 标准 没有 涉及 不 应 与 SI 并 用 的 非 国 际 单位 制 单 位 ， 

过 去 ， 在 科学 《而 不 是 工程 ) ИК, Е 
ЖИ Н В. АЗИЯ БУЕ ЛН ЕК (ст). And zi Зу да 
HARAK (8.cm) , RATRE Д Уу SY 方 厘米 
(cm-s)。 现 在 应 该 采用 米 (m), Anke, т), УЖ 
(m "ji, НУ RNEER НЕЕ HDR е P. 者 极 短 的 
LR, SHE ESE HE CA), НЕЕ син) 采 JH E: 
C> 为 单位 , 波 数 采 用 每 埃 ( 员 -5 为 单位 。 现 在 应 采 用 米 
(m) рма Ж (ат), УЖИНЕ (пт!) 
为 单位 . 电子 能 其 或 与 之 有 关 的 能 最 往往 采用 电子 优 迁 eV) 
АНА, ПРА С. Sie page eps oa: 
该 同时 采用 紫 耳 〈J) 为 单位 。 

所 后 ， 本 国家 标准 不 给 出 物理 最 的 量 纲 ， 但 是 ， 如 时 一 
个 物理 量 是 无 量 网 量 ， 则 在 备注 中 说 明 。 


授 冠 与 真 彻 国家 标准 ， 是 关系 到 我 国 社 会 主义 现代 化 建 
斌 的 一 作 天 吾 ， 也 与 我 们 每 个 人 都 右 喜 接 关 系 。 它 不 羽 省 利 
TRESI, BARTELE K. TR 
F. Е ВЕ, ER, Aeb a. A 
БЕРОЕ НО, AAA Hi, Tika Bh 
ЕУР, ИТХ ЕР ЕН 电位 
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В ЕЕ СЛЕЗА СВАИ. 我们 从 启蒙 的 时 
们 他， 就 接触 到 一 些 物 理 现象 和 播 述 它们 的 慨 念 ， 这 些 研 念 
НАЯ: B ВЈ ФК. WE Srel ЕК (L eu q r BE. A 
ruk РАНЕ ВЕНЕ Е “КАНВУ” bJ, JA rh 2# BJ Š 
o, Bü POE Ви, SEAS r Ph. em 
y, ХУ, Ве, ВЕН КГ 
А, ЖИВЕТЕ arpha. ИВ НЯ, ОИ, М, 
ЛЗ bz “т” ЛЯ Е А АЈ АЧГ], 
ВЕН Ро GEI, GHEH НЕ 
AIS, ИРЕН ЛЕ РК. М, mo 
БВУ DIE АХ — УГ, ХАН BE ЙЕ: 
Sr, Dt. TRADER kou, musk Л ТАЎ S р Hab 205 
自己 的 一 些 习 惯用 法 ， 这 也 许 并 不 过 分 ， 

EREA НА „д ЕЖА, ЗВ ВА, 
RSA A tE И 7 eng: д ЧК" Zan- 
zibar) № 世 ， 这 B T hak ÉE, SC BTK ET 323 mt 
ЖЕ Е "TS, МР RR. В РН Lt š 
ОА ВЕНА fh pn EOR ERTER, еж, 
HRAMA E r E ЕН, Wa Pn BB 2: >] pt en 
WI. A, би Z IM ABRERA, ei дле ы 
Gr BAJER. "RT. ВН, RREA bA Gr ab 
ZS, ARTIR Ah, "pm St CDD. Ань 
BRS. HARRER. ” ВМ, ripi is 
RPDA SC ene, blei Sie REI ak. wb: (h 
SI, “А-а, ЛЕНИ, ARA 
加 着 了 迷 ， 每 天 准确 地 在 正午 发 -- 枪 ， TERG ЕВЕ 
ИН. U Ни, Ш КНУ Dt. 尽管 
蛋 超 末 不 那 名 可 笑 ， 例 如， 相当 长 有 期 以 米 ，“ 卡 路 弄 ? 
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